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1 Einleitung 
In weiten Teilen der westlichen Gesellschaften ist durch die „Ölkrisen“ von 1973 und 1974 
eine kritische Bewertung der fossilen Energieträger (Öl, Gas, Kohle,...) bezüglich der mit ihnen 
verbundenen politischen Abhängigkeiten von den öl-exportierenden Staaten und öl-aufbereitenden 
Konzernen in Gang gesetzt worden. Seitdem wird dort zunehmend die begrenzte Verfügbarkeit der 
fossilen Energieträger und die durch sie und die Kernenergienutzung ausgelösten 
Umweltbeeinträchtigungen hinterfragt. Aus den gleichen Beweggründen wurden und werden verstärkt 
alternative Verfahren zur Energieerzeugung untersucht. Bei der Erzeugung von regenerativem Strom 
gilt dieses neben der Wind- und Wasserenergie insbesondere für die Photovoltaik. An diversen 
Solarzellentypen und verschiedenen Materialien wurde bzw. wird geforscht1. U. a. als Folge der 
ausgereiften technologischen Beherrschung der Herstellung und Verarbeitung von monokristallinem 
Silizium in der Elektronikindustrie2 war bis in die 90er Jahre des vergangenen Jahrhunderts Silizium 
aus dem Czochralski-Verfahren das am häufigsten verwendete Wafermaterial für terrestrische 
Solarzellen3. Allerdings ist die Züchtung von einkristallinem Silizium mit hohen Kosten und 
erheblichem Energieverbrauch verbunden, so dass schon seit Ende der 70er Jahre versucht wird, 
günstigere Herstellungsverfahren für kristallines Silizium als Wafermaterial für die Photovoltaik zu 
entwickeln. In den letzten Jahren hat zunehmend blockerstarrtes Silizium an Bedeutung gewonnen4, 
bei dem das Silizium in Form eines mehrere 100kg schweren Quaders entsteht5
Solarzellen aus blockerstarrtem Silizium haben in der Regel trotz der im Solarzellenprozess 
vorhandenen Getter- und Passivierungsschritte, die insbesondere die negative Auswirkung von 
punktförmigen Defekten auf die elektrischen Solarzellen-Parameter reduzieren, einen leichten 
Wirkungsgradrückstand
. 
6
Law02
 gegenüber monokristallinen Silizium-Solarzellen. Daran ist die Struktur der 
Wafer aus dem blockerstarrten Silizium, die sich durch eine inhomogene Verteilung von 
Kristallfehlern und Defekten (Korngrenzen, Versetzungen, Zwillinge, Verunreinigungsatome, 
Ausscheidungen) manifestiert, nicht schuldlos: Detaillierte, ortsaufgelöste Untersuchungen zeigen, 
dass insbesondere eine lokal erhöhte Versetzungsdichte die Diffusionslänge der Minoritäts-
ladungsträger [ ] und auch den lokal gemessenen Kurzschlussstrom7 Rin04 von Solarzellen [ ] 
stark reduziert. 
Die bisherigen Aussagen beschreiben das übliche Verhalten von Wafern und Solarzellen, die 
aus dem mittleren Bereich multikristalliner Blöcke stammen. Davon unterscheidet sich das Material an 
den Außenbereichen der Blöcke meistens erheblich. Es besitzt generell eine stark verminderte 
Diffusionslänge der Minoritätsladungsträger. Solarzellen aus dem boden- und kappennahen 
Blockbereich zeichnen sich zum großen Teil durch einen stark verringerten Wirkungsgrad aus, 
weshalb ihre Produktion aus wirtschaftlichen Erwägungen unterlassen wird. Vereinzelte (weitgehend 
                                                          
1 Z. B. Si, GaAs, CdTe, CuInSe2, amorphe Si-Dünnschichtzellen, farbstoffsensitive Solarzellen (vgl. z. B. [Möl93], [Goe97_Kap.8]) 
2 In der Elekronikindustrie begann die Vormachtstellung des Siliziums in den 50er Jahren des letzten Jahrhunderts. 
3 Im Gegensatz dazu wird die außerterrestrische Solarzellenfertigung durch das teurere GaAs beherrscht. 
4 In den letzten sechs Jahren belief sich sein jährlicher Marktanteil an Wafern für Solarzellen zwischen 42% und 57% [Schme05]. 
5 Das Gewicht ist abhängig von der verwendeten Kokille und dem Fassungsvermögen der eingesetzten Kristallisationsanlage. 
6 Etwa 1% - 2% (absolut) bei vergleichbarer industrieller Zellprozessierung 
7 Der Kurzschlußstrom bestimmt zusammen mit der Leerlaufspannung und dem Füllfaktor den Wirkungsgrad von Solarzellen (siehe Gl. 
(2-2). 
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unveröffentlichte) Ergebnisse aus der Zeit vor Beginn dieser Arbeit deuten darauf hin, dass für die 
verringerte elektrische Qualität in der Kappe die Anreicherung von metallischen Verunreinigungen 
aufgrund des Segregationseffektes entscheidend ist. Im seitlichen und unteren Blockbereich spielt 
auch der Verunreinigungseintrag aus dem beschichteten Tiegel eine wichtige Rolle.  
Ziel und Aufbau dieser Arbeit 
Ziel dieser Arbeit ist es, die im bodennahen Bereich von blockerstarrtem Silizium 
vorhandenen Defekte zu identifizieren und deren Verteilung quantitativ mit dem elektrischen 
Verhalten, wie Widerstand und Diffusionslänge der Minoritätsladungsträger, lokal zu korrelieren. Für 
einzelne Defekte ist dieser Zusammenhang vielfach bekannt. In dieser Arbeit ist der Herausforderung 
Rechnung zu tragen, dass man es mit einer Vielzahl unterschiedlicher Defektarten zu tun hat: Neben 
Punktdefekten sind auch Defektcluster (z. B. Thermische Donatoren) und ausgedehnte Kristallfehler, 
wie Versetzungen und Ausscheidungen, zu betrachten. Diese große Defektvielfalt, ihre gegenseitige 
Beeinflussung und der Umstand, dass sich die Defektkonzentrationen in Abhängigkeit von der 
Position auf der Probe um Größenordnungen ändern, erschweren eine sorgfältige Identifizierung der 
Defekte. Für ihren Nachweis wurde der bodennahe Blockbereich mit sensitiven Messmethoden der 
Halbleitercharakterisierung, wie DLTS8 und FTIR9
Der an diese Einleitung anschließende Text ist folgendermaßen gegliedert: Den Anfang macht 
das Kapitel 
 (letzteres bei Raumtemperatur und bei 8K), 
charakterisiert. Die Untersuchungen wurden an Proben aus einem mit Bor (p-leitend) und einem mit 
Phosphor (n-leitend) dotierten Spezialblock durchgeführt. Damit war es möglich, per DLTS an 
Schottky-Kontakten beide Hälften der Silizium-Bandlücke auf Störstellen zu untersuchen. Für die 
Beschreibung ihrer Wirkung auf die Diffusionlängen-Verteilung der Minoritätsladungsträger im 
bodennahen Blockbereich wurde das Modell von Shockley, Read und Hall (SRH-Statistik) genutzt. 
Theoretische Grundlagen (Kapitel 2). Es ist in drei Abschnitte unterteilt: a) Bedeutung der 
Diffusionslänge für den Solarzellen-Wirkungsgrad, b) SRH-Statistik, c) Allgemeines Verhalten von 
Fremdstoffen in Silizium. Das anschliessende Kapitel besteht nach einer Einführung in das 
Blockgussverfahren aus einer Beschreibung von Eigenschaften einzelner in blockerstarrtem Silizium 
vorkommender Kristalldefekte. Die für diese Arbeit benutzten Messmethoden zur Bestimmung der 
Diffusionslänge und für den Nachweis von Defekten werden in Kapitel 4 vorgestellt. Die damit 
gewonnenen experimentellen Ergebnisse, d. h. insbesondere der Nachweis von Defekten und die 
Bestimmung ihrer Verteilung im bodennahen Blockbereich, werden in Kapitel 5 aufgearbeitet. Die 
nachgewiesenen Defekte und ihre ortsabhängigen Konzentrationsverläufe werden im Kapitel 7 dazu 
benutzt, die Blockhöhenabhängigkeit des Widerstands- und Diffusionslängenverlaufs im bodennahen 
Blockbereich zu berechnen und mit deren gemessenen Verläufen zu vergleichen. Dazwischen 
eingeschoben ist Kapitel 6, welches sich exemplarisch der Korrelation zwischen Defekten widmet. 
Abschließend werden die wesentlichen Ergebnisse in Kapitel 8 zusammengefasst. Der Anhang besteht 
neben Tabellen inklusive des Literaturverzeichnisses aus ergänzenden Informationen zu Industrie-
Solarzellen, einzelnen Defekten und den verwendeten Messmethoden. 
                                                          
8 DLTS: Deep Level Transient Spectroscopy 
9 FTIR: Fourier Transformed Infrared Spectroscopy 
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2 Theoretische Grundlagen 
Dieses Kapitel ist in drei Abschnitte unterteilt. Im ersten (2.1) wird die Bedeutung der 
Diffusionslänge für den Solarzellen-Wirkungsgrad dargestellt. Die Diffusionslänge in Silizium wird 
entscheidend von Energieniveaus, die Kristalldefekte in der Silizium-Bandlücke erzeugen, bestimmt. 
Deshalb wird im zweiten Abschnitt die Shockley-Read-Hall-Statistik vorgestellt, welche die 
theoretische Grundlage für die Berechnung der Diffusionslänge anhand der Eigenschaften dieser 
Energieniveaus liefert. Energieniveaus in der Silizium-Bandlücke werden von Kristalldefekten, u. a. 
Fremdstoffen, erzeugt. Deren grundsätzliches Verhalten, d. h. ihre Diffusion und Löslichkeit im 
Silizium-Kristall und ihre Segregation beim Einbau in diesen während der Erstarrung der Silizium-
Schmelze, wird im dritten Abschnitt (2.3) behandelt. 
2.1 Rolle der Diffusionslänge für kristalline Solarzellen 
Vor der Betrachtung der Relation der Minoritäts-Diffusionslänge zum Solarzellen-
Wirkungsgrad wird die Strom-Spannungs-Kennlinie einer idealisierten10
L
kT
SAT I]1e[I)U(I
eU
−−=
 Solarzelle erläutert. Sie lässt 
sich mit einer um den vom Licht erzeugten Strom IL (=Photostrom) verschobenen Exponentialfunktion 
(Diodenkennlinie) annähern [Goe97_S.80]:  
 (2-1) 
(ISAT: Sättigungs-Sperrstrom, e: Elementarladung, k: Bolzmannkonstante, T: Temperatur). Der 
Schnittpunkt dieser Kennlinie mit der Spannungsachse (d. h. I=0, kein Stromfluss) heißt 
Leerlaufspannung UOC, der Schnittpunkt mit der Stromachse (d. h. U=0, Solarzelle kurzgeschlossen) 
Kurzschlussstrom Isc. Der Wirkungsgrad η einer Solarzelle ist definiert als das Verhältnis aus ihrer  
maximal erzeugten elektrischen Leistung Max(Pel) zu der auf sie treffenden Lichtleistung PLicht: 
Licht
SCOC
LichtLicht
el
P
FFIU
P
)UI(Max
P
)P(Max: ===η  (2-2) 
Das Rechteck zwischen den Koordinatenachsen und dem I-U-Kennlinienpunkt veranschaulicht die 
elektrische Leistung Pel der Solarzelle. Das Verhältnis des Rechtecks, für den diese Fläche maximal 
wird, zu der des Rechtecks aus UOC, ISC und den Koordinatenachsen wird als Füllfaktor bezeichnet: 
FF:=Max(UI)/UOCISC. Diese Beziehung wurde bei der letzten Umformung in Gl. (2-2) verwendet. Der 
AM1,5-Wirkungsgrad11 liegt für industriell12 hergestellte kristalline Silizium-Solarzellen bei ∼14-16% 
[Goe97_S.83]13
                                                          
10 D. h.: Serienwiderstand = 0, Parallelwiderstand = ∞, Rekombinationsstrom in der Raumladungszone = 0, Strombeitrag aus dem 
Emittergebiet = 0. Diese Vereinfachungen ändern an den aufgeführten Betrachtungen nichts Grundsätzliches. Eine allgemeinere Kennlinie 
liefert z. B. das „Zweidiodenmodell“ (vgl. z. B. 
. Dieser im Vergleich zu 100% geringe Wert entsteht, da etwa 72-77% des „AM1,5“-
Lichtspektrums prinzipiell nicht für die Erzeugung elektrischer Energie in kristallinen Silizium-
Solarzellen verfügbar ist [Goe97_S.84]. Außerdem existieren optische, rekombinatorische und 
ohmsche Verlustmechanismen [Goe97_S.103], die durch die Eigenschaften des Silizium und der 
Solarzellen-Prozessierung bestimmt werden. Die rekombinatorischen Verluste von kristallinem 
Goe97_S.92-97).  
11 Der Wirkungsgrad ist abhängig von der Intensität und Spektralverteilung des eingestrahlten Lichts. Der Vergleichbarkeit wegen beziehen 
sich die in der Literatur angegebenen Wirkungsgrade überwiegend auf den AM1,5-Strahlungsstandard (Sonneneinstrahlung mit einem 41,8° 
Winkel der Sonne über dem Horizont am Äquator. Dieses entspricht einer aufgerundeten Einstrahlleistungsdichte von 0.1W/cm2 [Gre98_S.5-
6]). 
12 Heutzutage übliche Industrie-Solarzellen (siehe ausführlicher im Abschnitt 9.1 im Anhang) bestehen an der Vorderseite aus einem weniger 
als 1µm tiefen, n-leitendem Gebiet (=Emitter, [P]≈1019/cm3 an der Oberfläche ([Goe97_S.166-169]) und einem wenige 100µm dicken, p-
leitenden Gebiet (=Basis, [B]≈1016/cm3). Zwischen Emitter und Basis liegt die Raumladungszone. Ihr elektrisches Feld soll die durch das 
eingestrahlte Licht erzeugten Elektronen in der Basis von den dortigen Löchern trennen. 
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Silizium-Solarzellen hängen wesentlich von der Diffusionslänge der Elektronen LN in der Basis12 der 
Solarzelle ab14, da LN in die Faktoren (ISC, UOC, FF), die den Wirkungsgrad bestimmen, eingeht15
kT
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: 
 (2-3) 
Der Einfluss von LN auf die drei Faktoren erfolgt über den Sättigungs-Sperrstrom ISAT und den 
Lichtstrom IL. Nach einem vereinfachten Modell16
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 gilt [Goe97_S.78, 80]: 
 (2-4) 
(G: Generationsrate = durch Lichteinfall zusätzlich erzeugte Ladungsträgeranzahl pro Zeit und pro 
Volumen, A: Querschnittsfläche des pn-Übergangs, W: Breite der Raumladungszone für U=0, ni: 
intrinsische Ladungsträgerkonzentration, ND/NA: Konzentration von Donatoren im Emitter / 
Akzeptoren in Basis, LP/LN: Diffusionslänge von Löchern im Emitter / Elektronen in Basis, DP/DN: 
Diffusionskoeffizient für Löcher im Emitter / Elektronen in Basis). 
Man erkennt aus Gl. (2-4), dass mit LN-Zunahme IL wächst und ISAT abnimmt. Daraus resultiert über 
Gl. (2-3) ein Anstieg von ISC, UOC und FF und somit des Wirkungsgrads η. Für realitätsnähere17
Abb. 2-1
 
Modelle der typischen kristallinen Silizium-Solarzelle werden die Ausdrücke wesentlich komplizierter 
[Goe97_S.85-91]. Das Ergebnis einer entsprechenden Simulationsrechnung ( ) bestätigt aber 
die prinzipielle Abhängigkeit: Je größer die Diffusionslänge der Minoritätsladungsträger in der Basis 
ist, um so höher wird der Wirkungsgrad. Ferner sieht man, dass Elektronen-Diffusionslängen in der 
Basis unter 20 µm mit einem Wirkungsgrad unter 12% verbunden sind. 
 
Abb. 2-1: Berechnete Abhängigkeit des Wirkungsgrads (bei 
AM1,5) von der Diffusionslänge der Elektronen in der Basis 
einer Solarzelle mit n+pp+ -Struktur (aus Räu90) 
 
 
                                                                                                                                                                                     
13 Dabei sind folgende Werte bei einer Einstrahlung von 0,1W/cm2 typisch: UOC≈0,6V, JSC≈32mA/cm2 und FF≈75%. 
14 Die Diffusionslänge ist hierbei definiert als die durchschnittliche Strecke, die ein Minoritätsladungsträger während seiner Lebensdauer 
zurücklegt [Goe97_S.57]. Die Diffusionslänge ist die charakteristische Strecke, über die eine lokale Störung der Minoritätsladungsträger-
Konzentration auf ihren regulären, im ungestörten Halbleitergebiet herschenden Wert abgebaut wird.  
15 Die erste Gleichung folgt aus der Bedingung U=0, die zweite aus I=0 an die Kennlinie der beleuchteten Solarzelle (Gl. (2-1)). Die 
Beziehung für den Füllfaktor FF wird z. B. bei Möller [Möl93_S.33] erläutert. 
16 Gleichmäßige Absorption von monochromatischem Licht in flächenmäßig unendlich ausgedehntem Emitter und Basis. 
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2.2 Rekombination an Kristalldefekten: Shockley - Read - Hall -
Statistik 
Die Elektronen im Leitungsband (LB) und Löcher im Valenzband (VB) sind die Träger des 
elektrischen Stroms in Halbleitern und Solarzellen. Sie werden ständig erzeugt (Generation, z. B. 
durch thermische Energie) und vernichtet (Rekombination). Die Rekombination - das Verbinden von 
Elektron und Loch - findet im Halbleiterinneren18
a) Direkte Rekombination, b) Auger-Rekombination, c) Rekombination über Niveau in der Bandlücke.  
 hauptsächlich auf drei Arten statt:  
Bei der Direkten Rekombination vereinigt sich ein Elektron vom LB-Minimum mit einem Loch vom 
VB-Maximum und erzeugt dabei ein Lichtquant mit einer Energie, die der Bandlücke entspricht. Die 
Impulserhaltung (Impulzdifferenz zwischen LB-Maximum und VB-Minimum) wird dabei in 
indirekten Halbleitern (z. B. Silizium) durch die Beteiligung mindestens eines Phonons 
(Gitterschwingung) gewährleistet. Aufgrund des Zusammenwirkens von mindestens drei statt zwei 
Teilchen spielt diese Art gegenüber den beiden anderen Rekombinationsarten in Silizium eine 
untergeordnete Rolle [Goe97_S.49, 57]. Bei der Auger-Rekombination wird die freiwerdende Energie 
und Impuls an ein weiteres LB-Elektron bzw. VB-Loch übertragen, das diese anschließend durch 
Stöße mit Gitteratomen wieder abgibt. Deshalb wird diese Rekombinationsart um so wahrscheinlicher, 
je mehr LB-Elektronen bzw. VB-Löcher vorhanden sind. Für Silizium ist sie bei Raumtemperatur ab 
einer Dotierung von ∼1018/cm3 relevant [Goe97-S.50, 57]. Bei geringerer Dotierung, wie sie bei 
Solarsilizium (∼1016/cm3) und den in dieser Arbeit untersuchten Proben vorliegt19, ist die 
Rekombination über Niveaus in der Bandlücke dominant. Der Ladungsträger-Übergang 
Leitungsband↔Valenzband findet hier über den „Umweg“ mindestens eines Energieniveaus in der 
Bandlücke statt. Dabei nimmt der Defekt, der das Niveau erzeugt, die Energie- und Impulsdifferenz 
durch Anregung von elektronischen oder Vibrationszuständen20
Treten in einem Halbleiter mehrere Rekombinationprozesse unabhängig voneinander auf, z. B. weil 
sie räumlich getrennt stattfinden, dann kann man jedem eine Rekombinations-Lebensdauer
 auf. 
21
1/τges=Σ1/τi 
 τi zu-
ordnen. Die resultierende Lebensdauer wird durch den schnellsten Rekombinationsprozeß dominiert: 
(2-1) 
Abhängigkeit der Diffusionslänge von Lebensdauer und Beweglichkei 
Die Lebensdauer τ der Minoritäten ist mit deren Diffusionslänge L über den 
Diffusionskoeffizienten D verknüpft:  
L=(Dτ)1/2 (2-2) 
Für den Diffusionskoeffizienten (Wert für Elektronen und Löcher in Tabelle 9-6) gilt die Einstein-
Beziehung D=µkT/e, so dass das Produkt aus Lebensdauer und Beweglichkeit µ die Diffusionslänge L 
                                                                                                                                                                                     
17 D.h.: a) Ortsabhängige Absorption des Lichts, b) Beiträge zum Photostrom auch aus der RLZ und dem Emitter, c) Berücksichtigung der 
Oberflächenrekombination und der Rekombination in der RLZ. 
18 Rekombination findet auch an der Halbleiteroberfläche statt, wird hier aber nicht weiter betrachtet, da diese Eigenschaft nicht direkt mit 
dem Blockguß-Verfahren zusammenhängt. 
19 Der im Solarzellenprozess hergestellte Phosphor-Emitter (vgl. Fußnote 12 und Seite 120ff.) besitzt eine Dotierkonzentration, bei der die 
Auger-Rekombination eine wesentliche Rolle spielt. 
20 Deshalb wird die Rekombination über Niveaus in der Bandlücke auch mit Multiphononen-Rekombination bezeichnet [Schr97]. Der 
Begriff Shockley-Read-Hall-Rekombination wird ebenfalls verwendet [Schr97]. 
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bestimmt. Im experimentellen Teil dieser Arbeit wurde Silizium aus dem Bodenbereich des Blockuß-
Verfahrens auf Kristalldefekte hin untersucht und deren Wirkung auf die Lebensdauer bzw. 
Diffusionslänge der Minoritätsladungsträger betrachtet. Dabei wurde die Beweglichkeit, u. a. aufgrund 
der relativ geringen Konzentration der Kristalldefekte, als konstant angesehen, so dass in diesem Fall 
die Begriffe Lebensdauer und Diffusionslänge quasi synonym füreinander verwendet werden können. 
2.2-1 Besetzungsstatistik für ein Energieniveau in der Bandlücke  
Elektronen und Löcher haben einen halbzahligen Spin (½ h) und unterliegen somit der Fermi-
Dirac-Statistik. Deren Anwendung ergibt im Falle eines nichtentarteten Halbleiters (d.h. EV+kT < EF < 
EC-kT, [WeHa79_S.456]) für die Konzentration der LB-Elektronen n0 und VB-Löcher p0 im 
thermodynamischen Gleichgewicht in guter Näherung folgende Bolzmann-Verteilungen (der Index 0 
ist im Folgenden immer ein Hinweis auf eine Größe im thermodynamischen Gleichgewicht): 
2
3
2h
kT*Cm2πC2M(T)CNmitkT
(T)FECE
(T)eCN(T)0n 







=
−
−
=  
2
3
2h
kT*Vm2πV2M(T)VNmitkT
VE(T)FE
(T)eVN(T)0p 







=
−
−
=  
(2-3) 
NC,NV: Effektive Zustandsdichte des LBs/VBs, k: Boltzmann-Konstante, mC*, mV*: effektive Masse 
der LB-Elektronen/VB-Löcher, MC, MV: Anzahl der LB-Minima (6 für Silizium) / VB-Maxima (3 für 
Silizium) [vgl. BlOr92_S.344]. 
EF ist die Fermi-Energie, die über die Neutralitätsbedingung festgelegt ist (siehe Gl. (2-9)). 
Für einen Nicht-Gleichgewichtszustand, dessen Abweichung vom thermodynamischen Gleichgewicht 
nicht zu groß ist (für die LB-Elektronen und VB-Löcher muss jeweils für sich noch Gleichgewicht 
herrschen), bleibt durch die Einführung von Quasi-Fermi-Niveaus für die LB-Elektronen EFn und VB-
Löcher EFp (WeHa79_S.480) der formale Zusammenhang erhalten: 
kT
)T(nFECE
e)T(N)T(n C
−
−=  kT
VE)T(pFE
e)T(N)T(p V
−
−=  (2-4) 
Mit der Definition für die Reduzierte Effektive Zustandsdichte des LBs (n1) bzw. VBs (p1): 
kT
TECE
e)T(N:)T(n C1
−
−=  kT
VETE
e)T(N:)T(p V1
−−=  (2-5) 
und den Gl. (2-4) und (2-2) kommt man zum „Massenwirkungsgesetz für Halbleiter“22 (wobei ni die 
intrinsische Ladungsträgerkonzentration des undotierten Halbleiters darstellt23
kT
)T(nFE)T(pFE
kT
GE
e)T(n)T(p)T(nund)T(n:e)T(N)T(N)T(p)T(n)T(p)T(n 2i
2
iVC1100
−
−− ====
) : 
 (2-6) 
                                                                                                                                                                                     
21 Die (Rekombinations-)Lebensdauer ist anschaulich die durchschnittliche Zeit, welche die über das thermodynamische Gleichgewicht 
hinaus erzeugten Ladungsträger (Überschuß-Elektronen im Leitungsband bzw. Überschuß-Löcher im Valenzband) existieren. 
22 Aus Gl. (2-6) folgt für np>ni2, dass EFn über EFp liegt. Für np<ni2 gilt das Gegenteil. Das Verhältnis n/n0 ist größer als 1, wenn EFn über EF  
liegt und das Verhältnis p/p0 ist größer als 1, wenn EFp unter EF liegt (wegen Gl. (2-4) und (2-3)).  
23 Beim intrinsischen Halbleiter stammt definitionsgemäß jedes LB-Elektron aus dem Valenzband, wo es ein Loch zurücklässt. Folglich gilt: 
n0=p0=:ni. 
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Elektronen im LB
EV
gn rn
rp gp
nT +  pT = NT
EC
ET
Löcher im VB  
Abb. 2-2: Energieniveau ET in der Halbleiter-Bandlücke mit Ladungsträger-
übergängen zum Leitungs- und Valenzband, Übergangsraten (Anzahl der 
Ladungsträgerübergänge pro Zeit- und Volumeneinheit) sind mit r, die 
thermischen Generationsraten mit g abgekürzt (Näheres siehe Text). 
Führt ein Defekt mit der Konzentration NT ein Energieniveau ET in der Bandlücke eines 
Halbleiters ein (Abb. 2-2) und kann dieses nur zwei Zustände annehmen (entweder es hat ein Elektron 
aufgenommen oder abgegeben, d.h. es ist mit einem Loch besetzt), dann gilt für alle Zeiten und 
Besetzungszustände: nT+pT=NT, falls nT bzw. pT die Konzentration der Defekte darstellt, bei denen das 
Niveau mit einem Elektron bzw. Loch besetzt ist. Ist f die Wahrscheinlichkeit (0 ≤ f ≤ 1, auch 
„Allgemeine Verteilungsfunktion“ genannt), mit der das Niveau mit einem Elektron besetzt wird, so 
folgt: nT=NT f und pT=NT(1-f). Während f für einen Nicht-Gleichgewichts-Zustand im Allgemeinen 
nicht bekannt ist, zeigt eine statistische Berechnung (z. B. [Kas97_S.46+47]) für das 
thermodynamische Gleichgewicht, dass f durch die „Angepasste Fermi-Dirac-Statistik“ f0 beschrieben 
wird24
10
0
kT
FETE gnn
n
ge1
1
T0 :)(Ef +
+
== −
: 
 
01
1
kT
FETE gpp
p
ge1
1
T0 :)E(f +
+
== −  (2-7) 
Das jeweils zweite Gleichheitszeichen ergibt sich durch die Anwendung von Gl. (2-3) und Gl. (2-5). 
Mit Gl. (2-7) resultieren prägnante Beziehungen für die Gleichgewichtsbesetzung des Energieniveaus: 

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oT
oT
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p
p
n
=⇒  (2-8) 
D. h. im thermodynamischen Gleichgewicht wird das Verhältnis nT0/pT0 durch das Verhältnis der 
Dichte der LB-Elektronen n0 zur Reduzierten Effektiven Zustandsdichte des LBs n1 beschrieben. 
Die Neutralitätsbedingung für einen kompensierten25 Halbleiter lautet im thermodynamischen 
Gleichgewicht bzw. für einen im Nicht-Gleichgewichts-Zustand neutral26 (d. h. raumladungsfrei)  
bleibenden Teil eines kompensierten Halbleiters27
Thermodynamisches Gleichgewicht    sonst 
: 
∑∑ +=+
Donatoren
i
iT0
Akzeptoren
i
iT0 )(pp)(nn 00  ∑∑ +=+
Donatoren
i
iT
Akzeptoren
i
iT )(pp)(nn  (2-9) 
                                                          
24 Durch den Entartungsfaktor g weicht die „Angepasste Fermi-Dirac-Statistik“ f0 von der Fermi-Dirac-Statistik fFD ab. Der Unterschied 
entsteht, da jeder Quantenzustand des LBs mit zwei Elektronen (eines mit Spin „rauf“, eines mit Spin „runter“) besetzt werden kann, für das 
Energieniveau in der Bandlücke aber vorausgesetzt wurde, dass es nur ein Elektron aufnehmen kann, da ein zweites durch die Coulomb-
Kraft des Defekts, welches das Energieniveau erzeugt, abstoßen wird (donatorartiges Niveau: gDon=1/2, akzeptorartiges: gAkz=2, 
[WeHa79_S.453]). 
25 Bei einem kompensierten Halbleiter sind sowohl akzeptor- (Ladungsübergang: 0↔-) als auch donatorartige (Ladungsübergang: 0↔+) 
Energieniveaus in der Bandlücke vorhanden. 
26 Deshalb dürfen z. B. keine „makroskopischen“ elektrischen Felder vorhanden sein und der Dember-Effekt (Ladungstrennung aufgrund 
unterschiedlicher Beweglichkeit der beiden Ladungsträgersorten) muß vernachlässigbar sein (für Si ist er vernachlässigbar, für 
semiisolierendes GaAs hingegen nicht). 
27 Z. B. bei SPV-Messungen 
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Zusammen mit Gl. (2-8) ist damit die Besetzung (nT0) des Energieniveaus ET im thermodynamischen 
Gleichgewicht festgelegt. 
2.2-2 Übergangsraten 
In Abb. 2-2 sind die möglichen Übergänge aus dem Energieniveau ET in das Leitungs- und 
Valenzband durch die dazugehörigen Übergangsraten (Anzahl der Ladungsträgerübergänge pro Zeit- 
und Volumeneinheit) gekennzeichnet. In der Literatur (z. B. [Schr98_S.271], [Kas97_S.69]) werden 
folgende Annahmen begründet: Die Elektronen-Rekombinationrate rn (Übergangsrate für Elektronen 
aus dem Leitungsband ins Energieniveau) ist proportional zur Elektronenkonzentration im 
Leitungsband n und zur Konzentration der mit einem Loch besetzten Energieniveaus pT. Die 
thermische Elektronen-Generationsrate gn (Übergangsrate für Elektronen aus dem Energieniveau ET 
ins Leitungsband aufgrund thermischer Energie) ist proportional zur Konzentration der mit einem 
Elektron besetzten Energieniveaus nT. Für den Übergang von Löchern zwischen ET und dem 
Valenzband gilt Sinngemäßes: 
TnnTnn negundnpcr ==  TppTpp pegundpncr ==  (2-10)
28
Die Proportionalitätsfaktoren werden Elektronen-/Löchereinfangskoeffizient (cn, cp in cm3/s) bzw. 
Elektronen-/Löcheremissionskoeffizient (en, ep in 1/s) genannt und sind Eigenschaften des jeweiligen 
Niveaus. 
 
Mit den Übergangsraten sind folgende charakteristische Zeiten für die Emission von Elektronen und 
Löchern vom Niveau ins Leitungs- bzw. Valenzband und umgekehrt verbunden: 
 Elektronen Löcher  
Emissionszeitkonstante aus dem Niveau gnc
1
e
1
e 1nnn
: ==τ  g/pc
1
e
1
e 1ppp
: =τ  (2-11) 
Einfangzeitkonstante in das Niveau )f1(Nc
1
pc
1
c TnTnn
: −==τ  fNc
1
nc
1
c TpTpp
: ==τ  (2-12) 
 
Tabelle 2-1: Definitionen von „Charakteristischen Zeiten“ für Ladungsträger-Emission und -Einfang durch ein Energieniveau ET 
 
Dieses zeigt, dass ausschließlich Eigenschaften des Niveaus (ET, cn oder cp und Entartungsfaktor g) die 
Emissionszeitkonstanten des Defekts bestimmen29
Die Differenz zwischen den beiden jeweiligen Größen in Gl. 
. Hingegen spielt für die Einfangzeitkonstanten des 
Defekts auch die Besetzung des Niveaus eine Rolle. 
(2-10) gibt den Nettoaustausch 
von Ladungsträgern (pro Zeit- und Volumeneinheit) zwischen dem Energieniveau und dem jeweiligen 
Band an. Man definiert deshalb als Nettorekombinationsraten30
TnTnnnn nenpcgr:R −=−=
: 
 TpTpppp pepncgr:R −=−=  (2-13) 
Durch den Ladungsträgeraustausch mit dem Leitungs- und Valenzband ist die zeitliche Änderung der 
Konzentration der Defekte, bei der das Niveau mit einem Elektron besetzt ist, bestimmt. Aus Gl. 
(2-13) resultiert deshalb folgende Differentialgleichung31
                                                          
28 Im Thermodynamischen Gleichgewicht ist die Rekombinationsrate rn0=cnn0pT0. Sie ist durch pT0 über Gl. 
 für die Änderung von nT: 
(2-8) mit Gl. (2-5) für n1 von 
Eigenschaften des Defekts (ET, NT, cn) und nur über die Gleichgewichts-Elektronenkonzentration im Leitungsband n0 von einer 
Halbleitereigenschaft abhängig. 
29 Z. B. folgt daraus: Je tiefer ein Niveau vom Leitungsband weg in der Bandlücke liegt, umso größer wird seine Elektronen-
Emissionszeitkonstante τen (wegen Gl. (2-16) mit Gl. (2-5)), um so später verlässt ein eingefangenes Elektron im Mittel das Energieniveau 
wieder in Richtung Leitungsband. 
30 Bei dieser üblichen Definition geht die thermische Generationsrate (gn bzw. gp) mit in die Nettorekombinationsrate (Rn bzw Rp) ein. Eine 
von außen bewirkte Generation von Ladungsträgern im Leitungs- und Valenzband geht nicht in R, sondern in die Generationsrate G ein 
(siehe folgende Fußnote). 
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(2-14) 
In a werden die Übergänge zusammengefasst, bei denen das Energieniveau Elektronen aus den 
Bändern aufnimmt, in b an diese abgibt. Da auch n und p Funktionen der Zeit sind, ist die Lösung der 
Gl. (2-14) in vielen Fällen nicht trivial. Wenn aber die Niveaubesetzung aufgrund einer bei t=0 
einsetzenden, zeitlich konstanten Einwirkung auf den Halbleiter so verändert wird, dass die 
Konzentration der LB-Elektronen (n) und VB-Löcher (p) dabei als zeitlich konstant (dn/dt≈dp/dt≈0) 
angesehen werden kann (z. B. bei DLTS, vgl. Abschnitt 4.1-2), dann ergibt sich als Lösung von Gl. 
(2-14) folgende exponentielle Annäherung der Konzentration der Defekte, bei denen das Niveau mit 
einem Elektron besetzt ist, von ihrer Anfangskonzentration nT(0) für t=0 an die neue, stationäre 
Besetzung nT,Stat [= Endwert nT(∞)] mit einer Zeitkonstanten von 1/(a+b): 
StatTT
b)t(a
TTTT n:)(nmit(0)]en)([n)(n(t)n =∞−∞−∞=
+−  (2-15) 
Thermodynamisches Gleichgewicht 
Das „Prinzip des Detaillierten Gleichgewichts“ besagt, dass im thermodynamischen 
Gleichgewicht im zeitlichen Mittel die Hin- und Rückreaktionen für jeden erlaubten Übergang gleich 
häufig sind, da es sonst zu einer fortlaufenden An-/ Abreicherung eines bestimmten Niveaus bzw. 
Energiebandes mit Elektronen / Löchern kommen würde. Somit ist der Nettoaustausch des Niveaus 
mit jedem der beiden Bänder null (Rn=Rp=0). Daraus folgt aus Gl. (2-14) eine Verknüpfung zwischen 
en und cn (bzw. ep und cp), die mittels Gl. (2-8) vereinfacht werden kann: 
⇒=⇒=
000 TnT0nn nepnc0R gnce 1nn =  ⇒⇒= ...0R 0p /gpce 1pp =  (2-16) 
Diese Beziehung zwischen Emissions- e und Einfangskoeffizient c wird auch bei Nicht-
Gleichgewichtsvorgängen angewendet. Die Annahme, dass die Koeffizienten dabei unverändert 
bleiben, ist für größere Gleichgewichtsabweichungen „kritisch“ (Schr98_S.278). Z. B. ist bei der 
Emission im Bereich starker elektrischer Felder unter bestimmten Bedingungen eine Modifikation 
notwendig (vgl. Gl. (4-9) für die Verhältnisse in der Raumladungszone bei DLTS-Messungen). 
Werden die Beziehungen aus Gl. (2-16) in Gl. (2-13) eingesetzt, dann folgt: 
]n)gnn(f[Nc)ngnnp(cR 1TnT1Tnn ++−=−=  ])p(f[Nc)g/pppn(cR g
p
g
p
TpT1Tpp
11 −+=−=  (2-17) 
Stationärer Zustand 
In wichtigen experimentellen Aufbauten (und auch bei der konstanten Bestrahlung der Solarzelle 
durch die Sonne) wird der untersuchte Halbleiter mit Licht (nahezu) konstanter Intensität bestrahlt. 
Bleibt dabei das Gebiet, in dem die zusätzlichen Ladungsträger erzeugt werden, neutral, dann sind die 
Überschussladungsträgerdichten für die beiden Bänder (∆n:=n-n0 und ∆p:=p-p0) und für das Niveau 
(∆nT:=nT-nT0) weiter über die Neutralitätsbedingung (Gl. (2-9)) miteinander verknüpft: 
                                                                                                                                                                                     
31 Diese Gleichung (2-14) beschreibt zusammen mit den Kontinuitätsgleichungen für die LB-Elektronen und VB-Löcher im drift- und 
diffusionsstromfreien Halbleitergebiet [d/dt(∆n)=Gn-Rn und d/dt(∆p)=Gp-Rp] die Situation für die Ladungsträger unter dem Einfluß einer von 
außen auf das Halbleitergebiet wirkenden Ladungsträgergeneration mit einer Generationsrate G (in 1/(cm3s)). Die Ladungsträgergeneration 
kann z. B. durch Überband-Photonen oder Elektronen bewirkt werden. 
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Nach hinreichender Zeit stellt sich ein stationärer Zustand ein, der durch eine zeitunabhängige 
Elektronenkonzentration im Leitungsband und Löcherkonzentration im Valenzband gekennzeichnet ist 
(d.h. d/dt ∆n=d/dt ∆p=0). Damit muss auch die Besetzung des Niveaus zeitlich konstant werden 
(wegen (2-18) folgt d/dt ∆nT=d/dt nT=0). Diese stationäre Besetzung lässt sich mit Gl. (2-14) leicht 
angeben: 
/g)p(pc)gn(nc
/gpcnc
ba
a
StatStatTba
a
TTnndt
dn
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An Gl. (2-14) sieht man ferner, dass die Besetzung nT des Niveaus nur dann zeitunabhängig werden 
kann, wenn die beiden Nettorekombinationsraten gleich sind (Rn=Rp=:RStat). Die gemeinsame 
Stationäre Nettorekombinationsrate berechnet sich mittels Gl. (2-17) zu32
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(2-20) 
τn,Nt:=1/(cnNT) ist gleich der Elektroneneinfang-Zeitkonstante τcn (s. Gl. (2-12)), falls jedes Energie-
niveau mit einem Loch besetzt ist (d.h. pT=NT). Für τp,Nt:=1/(cnNT) gilt Entsprechendes (s. Gl. (2-11)). 
2.2-3 Rekombinations-Lebensdauer 
 Im Allgemeinen wird die jeweilige Nettorekombinationsrate mit der zugehörigen 
Überschussladungsträgerdichte im entsprechenden Band folgendermaßen verknüpft: 
n
n
n :R τ
∆=  
p
p
p :R τ
∆=  (2-21) 
Die dabei definierten Größen τn und τp haben die Dimension einer Zeit und werden als Re-
kombinations-Lebensdauern bezeichnet33 (2-20). Im stationären Fall gilt Rn=Rp und wegen Gl.  folgt: 
τStat,p/τStat,n = ∆p/∆n (, welches über Gl. (2-18) mit ∆nT verknüpft ist). Mit RStat aus Gl. (2-20) folgt: 
n/pnp
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+++∆ ==τ  (2-22) 
Somit sind beide Stationären Lebensdauern von den Überschussladungsträgerdichten (∆n, ∆p) 
abhängig. Ist die Besetzungsänderung des Niveaus ∆nT gegenüber derjenigen der Bänder (∆n und ∆p) 
in Gl. (2-18) vernachlässigbar, so gilt ∆n=∆p (dieses sollte z. B. dann erfüllt sein, wenn die Defekt-
konzentration klein ist, d.h. NT<<Max(n0,p0)) und τStat,n und τStat,p in Gl.(2-22) werden identisch: 
npn
c/)g/pp(c/)gnn(
N
1
Stat 00
n1p1
t ∆++
+++
=τ  (2-23) 
Die Abhängigkeit der Stationären Lebensdauer aufgrund dieser Gleichung vom Ladungsträger-
Injektionsgrad η:=Max(∆n,∆p)/Max(n0,p0) zeigt Abb. 2-3: Für ein Niveau ET im mittleren Bereich der 
Bandlücke steigt die Lebensdauer τStat mit wachsendem Injektionsgrad, während für ein Niveau in der 
Nähe der Bandkanten das Gegenteil gilt. Die Lage des „Zwischenniveaus“, bei dem die Lebensdauer 
keine Abhängigkeit vom Injektionsgrad ausweist, ist von der Dotierkonzentration abhängig. Für den 
                                                          
32 Durch das Einsetzen der Stationären Verteilungsfunktion fStat aus Gl. (2-19) in eine der Gl. (2-17) kommt man zum gleichen Ergebnis. 
33 Diese Zeit beschreibt nur die Aufenthaltsdauer der Überschußladungsträger im jeweiligen Band und entspricht i. A. nicht der 
durchschnittlichen Zeitdauer, die sich Elektronen im Leitungsband (und Löcher im Valenzband) im thermodynamischen Gleichgewicht dort 
aufhalten, bevor sie wieder miteinander rekombinieren. 
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Hochinjektionsfall (Max(∆n,∆p)>>Max(n0,p0)) und den Niedriginjektionsfall (Definition siehe unten) 
lassen sich vereinfachte, Injektionsgrad-unabhängige Ausdrücke annähern. Da sich Solarzellen (mit 
Ausnahme von Konzentratorzellen) bei der üblichen Sonnenbestrahlung in Niedriginjektion befinden 
[Goe97_S.86] und auch die zur Messung der Diffusionslänge in dieser Arbeit benutzte SPV-Anlage 
(vgl. Abschnitt 4.2-3) ein solches Messregime in den untersuchten Proben erzeugt, wird dieser Fall 
hier näher betrachtet. 
 
Abb. 2-3: Stationäre Lebensdauer τStat (hier mit τSRH 
bezeichnet) entsp. Gl. (2-23) in Abhängigkeit von der 
Überschußladungsträger-Injektionsgrad η und der 
Lage des Energieniveaus ET (aus [Schr97_Fig.5]) 
Niedriginjektion 
Wenn für die gemeinsame Überschussladungsträgerdichte ∆n<<Max(n0,p0) gewährleistet ist, dann 
kann ∆n im Zähler (in n und p enthalten) und im Nenner von Gl. (2-23) vernachlässigt werden, und es 
ergibt sich eine von ∆n unabhängige Stationäre Lebensdauer für den Niedriginfektionsfall:  
00
n10p10
t pn
c/)g/pp(c/)gnn(
N
1
LL,Stat +
+++
=τ  (2-24) 
Die Analyse dieser Gleichung zeigt: 
a) Die Stationäre Lebensdauer sinkt proportional mit der Defektkonzentration NT. 
b) Die Lebensdauer hängt vom Dotiertyp (n0 oder p0) ab. 
c) Mit höherer Dotierkonzentration sinkt die Stationäre Rekombinationslebensdauer und nähert sich 
dabei dem minimalen Grenzwert τn,Nt := 1/(cn NT) (p-HL) bzw.τp,Nt := 1/(cp NT) (n-HL) um so 
schneller an, je näher das Niveau zur Bandmitte liegt (vgl. Abb. 2-4). 
d) Bei gleichen Einfangskoefizienten cn und cp reduzieren Niveaus in der Bandmitte die Stationäre 
Rekombinationslebensdauer stärker als Niveaus an den Bandkanten (vgl. Abb. 2-4). Dieses macht 
sich insbesondere für schwach dotierte Halbleiter bemerkbar. 
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Abb. 2-4: Niedriginjektions-Lebensdauer 
τStat,LL für verschiedene Energieniveaus 
in der Silizium-Bandlücke in 
Abhängigkeit von der Dotierung (nach 
Gl. (2-24) mit den in der Abbildung 
angegebenen Werten) 
Im Falle eines zumindest moderat dotierten Halbleiters [Max(n0,p0)>>Min(n0,p0)], bei dem das 
Energieniveau ET in der Bandlücke nicht unmittelbar am Majoritätsband liegt (p1>>p0 (für n-HL) bzw. 
n1>>n0 (für p-HL)), kann Gl. (2-24) mit τn,Nt und τn,Nt (und unter Verwendung von Gl. (2-26) in der 
letzten Umformung) weiter vereinfacht werden: 
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Die letzte Näherung (p1 bzw. n1 << Dotierkonzentration) wird gleichzeitig am besten durch Niveaus in 
der Mitte der Bandlücke erfüllt. Die aus Gl. (2-25) resultierende Proportionalität der Stationären 
Lebensdauer im Niedriginjektions-Fall zum Kehrwert des Minoritäts-Einfangquerschnitts 
veranschaulicht, dass die Stationäre Lebensdauer im Niedriginjektions-Fall durch den 
Ladungsträgereinfang aus dem Minoritätsladungsträgerband bestimmt wird, wodurch die ebenfalls 
übliche Bezeichnung „Minoritätsladungsträger-Lebensdauer“ verständlich wird. 
2.2-4 Einfangquerschnitt 
Eine anschauliche Betrachtung (z. B. Kas97_S.72-73) zeigt, dass die Einfangkoeffizienten cn bzw. cp 
in Gl. (2-10) folgendermaßen mit einem Einfangquerschnitt σn bzw. σp verknüpft werden können: 
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vn, vp: Thermische Geschwindigkeit der LB-Elektronen/VB-Löcher (für Silizium bei Raumtemperatur: 
vn=2x107cm/s, vp=1,6x107cm/s [Gra95]). Die Temperaturabhängigkeit des Einfangquerschnitts σ(T) 
kann formal mit einer Potenzabhängigkeit und einem temperaturunabhängigen Anteil σ~  dargestellt 
werden. Für einen Multiphononen-Einfangsprozess ist α=0, für einen Kaskadeneinfang ≈ -2 bis -3 
[BlOr92_S.432-433]. Für Niveaus in der Bandlücke von Halbleitern liegen die gemessenen Werte des 
Einfangquerschnitts etwa zwischen 10-12 und 10-20 cm2 [BlOr92_S.353] (10-12 bis 10-15 cm2 für starke 
und 10-15 bis 10-17 cm2 für neutrale Rekombinationszenten, darunter für schwache, [Möl93_S.89]). 
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2.2-5 Rekombination an Ausscheidungen 
Ähnlich wie Punktdefekte können auch Ausscheidungen die Rekombination von 
Überschussladungsträgern begünstigen. Die Phasengrenze einer Ausscheidung mit dem umgebenden 
Silizium ruft bänderartige Zustände in der Silizium-Bandlücke hervor, die als zusätzliche Pfade für 
Ladungsträgerübergänge zwischen Leitungs- und Valenzband wirken können. Deshalb ist im 
Allgemeinen die Anzahl und Form der Ausscheidungen für die Rekombination entscheidender als die 
Anzahl der Fremdatome in der Ausscheidung oder die Größe der Ausscheidungen [Gra95_S.16-17]. 
Außerdem können Ausscheidungen wie jeder andere Kristallfehler allgemein, wenn sie in hoher 
Dichte auftreten, aufgrund ihrer Streuwirkung die Beweglichkeit µ der Ladungsträger herabsetzen. Die 
Stärke ihres Einflusses ist dabei u. a. von ihrem Ladungszustand abhängig. 
2.3 Fremdstoffe in Silizium: Allgemeines Verhalten 
Fremdstoffe geraten bei der Herstellung von kristallinem Silizium mittels Erstarrung aus einer 
Schmelze auf unterschiedlichem Wege in den späteren Kristall. Teilweise sind sie schon im 
aufzuschmelzenden Silizium vorhanden. Außerdem ist ihr Eindringen in die Schmelze (Hineinfallen, 
Übergang aus Tiegel, Übergang mittels Gasphase) und in das erstarrte Silizium (Übergang aus Tiegel) 
möglich. Für einige Fremdstoffe ist auch ein Abdampfen aus der Schmelze feststellbar34
Während der Erstarrung kommt es durch die im Allgemeinen unterschiedliche Löslichkeit von 
Fremdstoffen im flüssigen und festen Silizium (Segregation
. Diese 
unterschiedlichen Arten des Austauschs von Fremdstoffen mit dem Silizium prägen zusammen mit 
dem Verhalten dieser Fremdstoffe während der Erstarrung und im festen Silizium (Löslichkeit und 
Diffusion) das Fremdstoffverhalten während der Kristallherstellung. 
35) zu örtlichen Konzentrations-
unterschieden im erstarrten Silizium. Mit dem Abkühlen auf Raumtemperatur resultiert für fast alle 
Arten von Fremdstoffen im Silizium anschließend eine um mehrere Größenordnungen verringerte 
Löslichkeit. Als Anpassung an die damit verbundene, zunehmende Übersättigung bleiben Fremdstoffe 
mit einem Diffusionskoeffizienten, der die Diffusion bis Raumtemperatur zulässt, nicht im Silizium 
gelöst, sondern diffundieren, bis sie auf andere Kristallfehler (Korngrenzen, Versetzungen, 
Kristalloberfläche,...) treffen. Dort lagern sie sich an und können Ausscheidungen bilden. Ist 
umgekehrt ihr Diffusionskoeffizient schon bei höheren Temperaturen klein, dann erreicht nur ein Teil 
der Fremdstoffe während der Abkühlung eine (heterogene) Ausscheidungsmöglichkeit und der Rest 
bleibt im Kristall gelöst. In diesem übersättigten Zustand können Fremdstoffe unter Umständen 
Komplexe36
2.3-1 Gitterposition im Silizium-Kristall 
 mit gleich- oder andersartigen Punktdefekten bilden. 
Die Position, die ein Fremdatom im Wirtsgitter (Silizium kristallisiert im Diamantgitter) 
einnimmt, unterteilt man in substitutionell (auf regulärem Gitterplatz) und interstitiell 
(Zwischengitterplatz). Die interstitielle Gitterposition kann nach der Kristallsymmetrie genauer 
eingeteilt werden, z. B. split-interstitial [Hu94_Fig.1-5]. Die Position kann mit Hilfe von 
                                                          
34 Z. B. Sauerstoff, welches in Form von SiO aus der Schmelze entweicht 
35 Segregation: unterschiedliches Löslichkeitverhalten eines Fremdstoffes in Schmelze und Festkörper 
36 Einen Komplex nennt man eine kleine Anzahl von Punktdefekten, die sich räumlich in einem über wenige Einheitszellen des Gitters 
ausgedehnten Bereich befinden (Z.B. Thermische Donatoren als sauerstoffhaltiger Komplex, oder FeB-Paar) 
2 Theoretische Grundlagen 
 
14 
Messmethoden, die die Symmetrie der nächsten Umgebung des Fremdatoms berücksichtigen, 
eingegrenzt und unter günstigen Bedingungen eindeutig bestimmt werden. Dotanden in Silizium sind 
im Gleichgewicht bei Raumtemperatur substitutionell eingebaut [Gra95_S.39], während z. B. die 
überwiegende Anzahl der 3d-Übergangsmetalle im Gleichgewicht überwiegend tetrahedral-interstitiell 
gelöst im Silizium vorliegt [Möl93_S.142-143]. Mit zunehmender Ordnungszahl wächst allerdings der 
Anteil an substitutionell eingebauten Atomen [Had90_S.246], so dass Zink schließlich im 
Gleichgewicht nur substitutionell eingebaut ist [Gra95_S.35]. Im Nicht-Gleichgewicht sind 
abweichende Gitterpositionen möglich, mit denen andere physikalische Eigenschaften verbunden sind 
(vgl. z. B. Stickstoff: Abschnitt 3.5). 
2.3-2 Löslichkeit im Silizium-Kristall 
Die experimentell bestimmte Gleichgewichts-Löslichkeit von 3d-Übergangselementen und 
einigen anderen Elementen in festem Silizium sind in Abb. 2-5 wiedergegeben. Die meisten der 
dargestellten Elemente ergeben mit Silizium ein eutektisches Phasendiagramm [Möl93_S.139]; z. B. 
bilden Metalle in Silizium überwiegend Metallsilizide mit einer temperaturabhängigen Stöchiometrie 
und einer elementspezifischen, eutektischen Temperatur zwischen 700 und 1400°C [Scha91_S.106-
109]. Theoretische Modelle für die Berechnung der Gleichgewichts-Löslichkeit existieren bisher nicht 
[Gra95_S.23]. Abb. 2-5 kann man entnehmen, dass Bor (3. Hauptgruppe), Phosphor (5. Hauptgruppe) 
und Arsen (5. Hauptgruppe) die größte Löslichkeit in Silizium besitzen: Ihre 
Gleichgewichtslöslichkeit beträgt unterhalb der Si-Schmelztemperatur etwa zwischen 1% und 5% der 
Siliziumkonzentration (5x1022 Si-Atome/cm3 bei Raumtemperatur), während sie für die dargestellten 
Metalle, Sauerstoff und Kohlenstoff um Größenordnungen geringer ausfällt. Dieses liegt daran, dass 
die Gitterstörung durch den substitionellen Einbau eines Dotierelements der 3. und 5. Hauptgruppe 
geringer ist, so dass deren Bindungsenergie zu den Silizium-Nachbaratomen höher ist [Scha91_S.102]. 
Die Löslichkeit der meisten dargestellten Elemente ist nicht am Schmelzpunkt, sondern erst bei einer 
geringeren Temperatur am größten. Unterhalb dieser kann die Temperaturabhängigkeit der 
Gleichgewichtslöslichkeit C durch eine Arrhenius-Beziehung angenähert werden (C=C0exp(SS-HS/kT) 
mit SS, HS: Löslichkeitsentopie, Löslichkeitsenthalpie [Gra95_S.6]), während eine derartige Beziehung 
für Bor, Kohlenstoff und Sauerstoff schon ab dem Schmelzpunkt von Silizium bei 1414°C möglich ist. 
Die Extrapolation der Kurven in Abb. 2-5 auf Raumtemperatur ergibt für die dargestellten Elemente 
mit Ausnahme der Dotanden (und Lithium) Werte unterhalb 1011/cm3 (für 3d-Übergangsmetalle laut 
[Gra95_S24] unter 1/cm3), so dass eine Übersättigung für Raumtemperatur bei geringem 
Diffusionsvermögen des Elements leicht eintreten kann37
Durch Übersättigung ist es möglich, dass der Fremdstoffgehalt die bisher betrachtete 
Löslichkeit im thermodynamischen Gleichgewicht übersteigt. Z. B. wird bei Stickstoff in 
Abhängigkeit von der Erstarrungsgeschwindigkeit eine Löslichkeit um mehrere Größenordnungen 
über der im thermodynamischen Gleichgewicht beobachtet (vgl. 
. Für die 3d-Übergangsmetalle gilt die grobe 
Tendenz, dass die Gleichgewichtslöslichkeit und der Diffusionskoeffizient D mit zunehmender 
Ordnungszahl steigt (eine Ausnahme stellt Zink dar). 
Abb. 3-1 auf S. 32). Teilweise wird 
                                                          
37 In Übersättigung vorliegende Fremdstoffe sind in einem Zustand, der als metastabil bezeichnet wird [Gra95_S.24] 
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die Löslichkeit einer Fremdstoffart durch andere Punktdefekte im Silizium stark beeinflusst (z. B. 
Wechselwirkung zwischen Kohlenstoff und Sauerstoff). 
 
Abb. 2-5: Gleichgewichtslöslichkeit von Fremdstoffen in kristallinem Silizium [aus Scha91_S.101] 
2.3-3 Diffusion in Silizium-Kristall 
Besteht für einen Fremdstoff im festen Silizium ein Konzentrationsgradient C, dann existiert 
nach dem 1. Fickschen Gesetz eine zum Konzentrationsunterschied proportionale 
Diffusionsstromdichte j, die diesem Ungleichgewicht entgegenwirkt (j=-D*gradC). Die 
Proportionalitätskonstante ist der Diffusionskoeffizient D, dessen für verschiedene Fremdstoffe in 
Silizium in Abb. 2-6 gezeigte Temperaturabhängigkeit mit einer Arrhenius-Beziehung angenähert 
werden kann: D = D0*exp(-Hm/kT) [Gra95_S.6]. Hm ist die fremdstoffspezifische Migrationsenthalpie 
und D0 der temperaturunabhängige Diffusionskoeffizient für Hm=0. Für hohe Konzentrationen ist die 
Temperaturunabhängigkeit nicht bei allen Fremdstoffen gegeben (vgl. [Had90_S.206] für Ge und P). 
Die Wegstrecke L, die per isothermer Diffusion in einer Zeit t durchschnittlich zurückgelegt 
wird, errechnet sich aus L=(Dt)1/2. In Silizium sind die Diffusionskoeffizienten von 3d-Metallen um 
Größenordungen höher als die der Dotanden und der Elemente O, C und N. Für die letzten beiden 
Gruppen gilt, dass ihre Diffusion schon bei höheren Temperaturen gering ist und sie bei 
Raumtemperatur quasi immobil sind. O, C und N geraten aufgrund ihrer geringen Raumtemperatur-
Löslichkeit bei der Abkühlung leicht in Übersättigung. Sauerstoff bildet dabei schon in einem höheren 
Temperaturbereich (1100-600°C) Ausscheidungen und bei geringerer Temperatur (850-300°C) 
Komplexe (vgl. Abschnitt 3.4 und 3.4-2). Die 3d-Elemente Cu, Ni, und Co besitzen so große 
Diffusionskoeffizienten, dass sie selbst in Abschreckversuchen (bis 250K/s) bei Raumtemperatur 
kaum noch in gelöster Form vorhanden sind, sondern größtenteils Ausscheidungen gebildet haben 
[Gra95_S.23 und 28]. Andere 3d-Metalle haben geringere Diffusionskoeffizienten. Bei Raum 
2 Theoretische Grundlagen 
 
16 
temperatur ist ihre Mobilität jedoch nicht vollständig unterbunden, so dass sie z. B. mit den 
Dotierelementen Komplexe bilden können. 
  
Abb. 2-6: Diffusionskoeffizienten von Fremdstoffen in kristallinem Silizium (links aus [Had90_S.227], rechts aus [Gra95_S.27]) 
2.3-4 Segregation bei der Erstarrung 
Mit Segregation wird allgemein die unterschiedliche Löslichkeit eines (Fremd)stoffes 
zwischen zwei benachbarten (Phasen- bzw. Stoff-) Gebieten umschrieben. Im Folgenden ist mit 
Segregation die unterschiedliche Löslichkeit eines Fremdstoffes in der Silizium-Schmelze im 
Vergleich zum Silizium-Festkörper gemeint. Bei der Erstarrung bewirkt dieses Phänomen, dass es zur 
Bildung eines ortsabhängigen Konzentrationsprofils eines ursprünglich homogen in der Schmelze 
verteilten, nichtflüchtigen (vernachlässigbare Abdampfung, kein Austausch mit Tiegel usw.) 
Fremdstoffes kommt. Der „Gleichgewichts-Verteilungs(=Segregations)koeffizient“ k0 ist definiert aus 
der Konzentration des Fremdstoffes im erstarrten Kristall CS zu der in seiner Schmelze CL (k0:=CS/CL). 
Im Falle des thermodynamischen Gleichgewichts lässt er sich aus dem Gleichgewichts-
Phasendigramm (bei Normaldruck) eines 2 Komponentensystems (Abb. 2-7) entnehmen. Für kleine 
Fremdstoffkonzentrationen (wie sie in multikristallinem Silizium i. a. vorliegen) kann er als 
konzentrationsunabhängig angesetzt werden, da am Rande des Gleichgewichts-Phasendiagramms die 
Liquidus- und Soliduskurve (die das Gebiet begrenzen, in dem sowohl flüssige als auch feste Phase 
koexistieren) als Geraden angenähert werden können. Aus deren Steigungsverhältniss ergibt sich k0. 
Die thermodynamische Gleichgewichtserstarrung findet im Temperaturintervall zwischen TAnf 
und TEnde statt [vgl. Haa84_S.56, Kle90_S.216]: Während sich die Konzentration des Fremdstoffes in 
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der festen Phase dabei während der Erstarrung kontinuierlich von CLk0 bis CL entlang der 
Soliduskurve bewegt (roter Pfeil in Abb. 2-7), verläuft seine Konzentration in der Schmelze auf der 
Liquiduskurve von CL nach CL/k0 (blauer Pfeil in Abb. 2-7). Aufgrund des thermodynamischen 
Gleichgewichts wird dabei vorausgesetzt, dass zu jedem Zeitpunkt ein vollständiger 
Konzentrationsausgleich sowohl in der flüssigen als auch in der festen Phase stattfindet38
Technische Erstarrungsvorgänge laufen mit einer endlichen Erstarrungsgeschwindigkeit v ab, 
bei der oft ein Ausgleichsprozess der Fremdstoffkonzentration in der festen Phase vernachlässigt 
werden kann (sog. Normalerstarrung) [Had90_S.41]. Die Folge ist, dass zu verschiedenen Zeitpunkten 
Erstarrtes im Allgemeinen unterschiedliche Fremdstoffkonzentrationen - nämlich die, die durch die 
Soliduskurve für die entsprechenden Temperaturen vorgegeben sind - aufweist
. Nach 
vollständiger Erstarrung ist der Fremdstoff wieder homogen mit seiner ursprünglichen Konzentration 
CL im Festkörper gelöst. 
39
SC
. Der 
Erstarrungsprozess endet auch in diesem Fall, wenn die durchschnittliche Konzentration des 
Fremdstoffes in der festen Phase  seine Anfangskonzentration in der Schmelze CL wieder erreicht 
hat. Für die Normalerstarrung bedeutet dieses, dass die Erstarrung erst bei einer Temperatur unterhalb 
von TEnde endet (Haa84_S.56, siehe gestrichelte rote Kurve in Abb. 2-7). 
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Abb. 2-7: Ausschnitt des 
Phasendiagramms von 
zwei vollständig 
mischbaren Atomsorten 
als Beispiel eines in 
geringer Konzentration in 
Silizium vorhandenen 
Fremdstoffes 
Den ortsabhängigen Konzentrationsverlauf des Fremdstoffes nach vollständiger Erstarrung 
hat Pfann [Pfa52] unter der Voraussetzung, dass der Fremdstoff in der Schmelze während des 
gesamten Erstarrungsvorgangs homogen verteilt ist, für einen konzentrationsunabhängigen 
Verteilungskoeffizienten k aus der Erhaltung der Fremdatome während der Erstarrung berechnet: 
1k
H
h
L )1(kC)h(C
−−=  (2-27) 
Für eine von unten nach oben mit einer planaren Erstarrungsfront erstarrende Schmelze bezeichnet h 
dabei die Höhe des erstarrten Blockanteils und H die Gesamthöhe des Blocks. Die Berechnung zeigt, 
                                                          
38 Der Ausgleichsvorgang kann im Festen z. B. durch Diffusion und im Flüssigen z. B. durch Diffusion, Konvektion und/oder Rühren 
erfolgen. 
39 und beim weiteren Abkühlen auch beibehält, wenn die Fremdstoff-Diffusion im Festkörper zu vernachlässigen ist. 
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dass Konzentrationsunterschiede um mehr als eine Größenordnung zwischen Boden (h=0,1*H) und 
Kappe (h=0,9*H) eines Blocks für k<0,1 bzw. k>2 auftreten (Abb. 2-8). 
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Abb. 2-8: Normalerstar-
rungskurven nach Gl. 
(2-2) 
Oft ist bei Erstarrungsvorgängen auch die Konzentrationshomogenisierung des Fremdstoffes 
in der Schmelze während des Erstarrungsprozesses nicht gegeben [Haa84_S.58, Kle90_S.217, 
Had90_S.41]. Vielmehr kommt es direkt an der Phasengrenze zur Ausbildung einer Zone (mit der 
Breite δ), in der die Strömungsgeschwindigkeit der Schmelze aufgrund ihrer „Reibung“ an der festen 
Phase40
flD
v
ekk
k
effk δ−
−+
=
)1( 00
0
 reduziert ist. In dieser Flüssigkeitsschicht wird dann die bei der Gleichgewichtserstarrung 
beschriebene, durch den Erstarrungsvorgang verursachte Konzentrationsänderung an der 
Phasengrenze nur noch per Diffusionsaustausch (fremdstoffspezifischer Diffusionskoeffizient Dfl) und 
nicht mehr durch Strömung an die restliche Schmelze weitergegeben. Folglich baut sich in der 
„Diffusionsrandschicht“ ein Konzentrationsunterschied zur übrigen Schmelze auf. Aufgrund dieses 
Vorgangs definiert man einen effektiven Verteilungskoeffizienten keff als Verhältnis der 
Fremdstoffkonzentration in der festen Phase an der Phasengrenze zu der in der flüssigen Phase 
außerhalb der Diffusionsrandschicht [Haa84_S.60]. Seine Beziehung zum Gleichgewichts-
Verteilungskoeffizienten k0 wurde von Burton, Prim und Slichter aus der Nernstschen Theorie der 
Kinetik abgeleitet. (vgl. Had90_S.42): 
 (2-28) 
Über den Exponenten vδ/Dfl, der als normierte Wachstumsgeschwindigkeit bezeichnet wird, variiert 
keff zwischen k0 (vδ/Dfl=0) und 1 (vδ/Dfl=∞). Der erste Grenzfall41
                                                          
40 Dieses ist vergleichbar mt der Verteilung der Strömungsgeschwindigkeit senkrecht zur Wand eines laminar durchströmten Rohrs. 
 (keff=k0) entspricht der 
Gleichgewichtserstarrung, während im zweiten Grenzfall (keff=1) kein Konzentrationsunterschied des 
Fremdstoffes zwischen den beiden Phasen auftritt. Leider ist die Breite der Diffusionsrandschicht δ für 
einzelne Kristallisationsverfahren meistens experimentell nur schwer zugänglich, da sie neben der 
Viskosität und Dichte u. a. auch von den Strömungsbedingungen in der Schmelze abhängig ist 
41 D. h. kleine Erstarrungsgeschwindigkeit v und/oder große Durchmischung (δ/Dfl klein) in der flüssigen Phase. 
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[Had90_S.43]. Laut Kleber et al. [Kle90_S.217] liegt sie häufig in der Größenordnung von δ=0,01cm. 
Der Diffusionskoeffizient Dfl für relevante Fremdstoffe in flüssigem Silizium liegt laut Kobayashi 
[Kob98_Tab.3] in der Größenordnung von Dfl=10-4cm2/s (≈1cm2/h). Da außerdem die 
durchschnittliche Erstarrungsgeschwindigkeit im Blockuß-Verfahren in der Größenordnung weniger 
cm/h liegt (vgl. Tabelle 3-1), kann man folgern, dass die normierte Wachstumsgeschwindigkeit vδ/Dfl 
wesentlich kleiner als 1 ist. Stimmen diese Abschätzungen für blockerstarrtes Silizium, ist 
entsprechend Gl. (2-28) keff kaum größer als k0. Dieses wird durch die Ergebnisse von Ferrara [Fer94] 
gestützt42
                                                          
42 Bzw. stehen zumindest nicht im Widerspruch dazu. 
, der die Konzentrationsverläufe von C und O in einem blockerstarrten Block nach dem 
SILSO-Verfahren mit Hilfe der entsprechenden, aus der Literatur bekannten k0-Werte relativ gut 
anfitten konnte. 
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3 Blockerstarrtes Solarsilizium 
Dieses Kapitel beginnt mit einer kurzen Einführung in die Herstellung von blockerstarrtem 
Silizium inklusive einer Übersicht über die Kristalldefekte, die für blockerstarrtes Silizium bekannt 
sind. In den anschließenden Abschnitten werden die Eigenschaften einer Auswahl von Kristalldefekten 
vorgestellt. Der Schwerpunkt liegt dabei auf den Defekten, die im Rahmen dieser Arbeit nachgewiesen 
wurden und deren Verteilung im blockbodennahen Bereich untersucht wurde. 
3.1 Blockherstellung und Kristalldefekte 
Multikristallines43 Silizium (mc) für Solarzellen wird nach unterschiedlichen Verfahren 
hergestellt und kommerziell vertrieben44. Einer der größten europäischen Hersteller ist die Deutsche 
Solar AG45 in Freiberg mit ihren unter dem Handelsnamen Solsix vertriebenen Wafern46 aus 
blockerstarrtem Silizium. Im Folgenden wird das als Blockguss47
Tabelle 3-1
 bezeichnete Verfahren, bei dem das 
in einem Schmelztiegel aufgeschmolzene Silizium in einen Kristallisationstiegel (Kokille) gegossen 
wird, beschrieben. Im Tiegel erstarrt das Silizium unter einer definierten Temperaturführung bei etwa 
1410°C zu einem festen, annähernd rechteckigen Block und wird anschließend kontrolliert abgekühlt. 
Die grundlegenden Prozessparameter sind in  aufgeführt, wobei der ganze Prozessablauf 
(Aufschmelzen, Gießen, Erstarren, Abkühlen) unter Schutzgasatmosphäre mit vermindertem Druck 
stattfindet. Bis 1996 wurde auch von der Firma Wacker-Chemitronic GmbH in Burghausen 
multikristallines Silizium nach dem Blockguss-Verfahren produziert. Da wichtige Ergebnisse dieser 
Arbeit an Blöcken vom letzteren Standort erzielt wurden, wird im Folgenden auch der dort 
angewendete Silso-Prozess beschrieben. 
Durch einen von den Heizern gesteuerten Temperaturgradienten48
Koc92
 innerhalb des 
Kristallisationstiegels wird eine langsame Kristallisation von unten nach oben mit einer horizontalen 
Fest-Flüssig-Phasengrenze angestrebt (Soplin: Solidification by planar interface, [ ]). Dabei 
entstehen senkrecht zur Fest-Flüssig-Phasengrenze Korngrenzen, so dass ein Block mit nahezu 
kolumnaren Korngrenzen resultiert. Während der Erstarrung und beim Abkühlen des Blocks entstehen 
außerdem Versetzungen, die sich während der Abkühlung durch thermische Spannungen zusätzlich 
multiplizieren. Von Wacker wurde die Kristallisation mit planarer Fest-Flüssig-Phasengrenze erst ab 
1991 verwendet, während zuvor das „Eigentiegelverfahren mit anschließender kolumnarer 
Kristallisation“ [Voi96_S.3] eingesetzt wurde, auf welches hier nicht weiter eingegangen wird. Eine 
dünne Beschichtung des Kristallisationstiegels (z. B. mit Si3N4-Pulver) wird dazu eingesetzt, ein 
Anbacken des Blocks während der Erstarrung49
                                                          
43 Die übliche Verwendung des Begriffs „multikristallin“ soll verdeutlichen, dass Material mit grobkörnigen Kristalliten mit einem mittleren 
Durchmesser von einigen Millimetern entsteht. Dieses steht im Gegensatz zu polykristallinen Silizium-Schichten, die in der 
Elektronikindustrie mit Korndurchmessern im nm- bis µm-Bereich Verwendung finden (Voi96_S.1). 
 und seines Abkühlens an den Tiegel zu verhindern. 
Der erkaltete Block wird in Säulen mit in der Regel quadratischem Querschnitt (z. B. 125x125mm2) 
zersägt und die Säulen mit Hilfe von Drahtsägen senkrecht zu ihrem Querschnitt in dünne, parallele 
44 Edge defined Film Growth (EFG) durch die Firma Schott Solar, Electromagnetic Casting (EMC) durch die Firmen Sumco und EMIX, 
String Ribbon durch die Firma Evergreen Solar und Block-Silizium (nach Bridgman- oder Blockguß-Prinzip) durch verschiedene Firmen 
45 Die Deutsche Solar AG ist eine Tochter der SolarWorld AG, die im Jahre 2000 die Firma Bayer Solar GmbH übernommen hat. 
46 Zuvor als Baysix bekannt [Koc98] 
47 Vom Blockuß-Verfahren zu unterscheiden ist u. a. das Bridgman-Verfahren, bei dem Aufschmelzen, Erstarren und Abkühlen des 
Siliziums im gleichen Tiegel durchgeführt werden. 
48 Oben heißer als unten 
49 Dabei dehnt sich Silizium um etwa 9% [Had90_Tab13.2] aus. 
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Wafer zerlegt. Zentimeterdicke Bereiche aus den Gebieten mit minderer Diffusionslänge vom unteren, 
seitlichen und oberen Rand der Blöcke bleiben dabei außen vor, da aus ihnen keine Solarzellen mit 
einem ausreichend hohen Wirkungsgrad (z. B. >13%) entstehen würden. 
ALLGEMEINES SILSO (Wacker AG) Literatur-Quelle BAYSIX (Bayer Solar-
GmbH) 
Literatur-
Quelle 
Stand 1993/94 (1996 eingestellt)  1999 (ab 1997)  
Herstellungsort Burghausen (Bayern)  Freiberg (Sachsen)  
     
Ausgangsmaterial (Rohstoff) Remelt [Voi96-S.3] Remelt [Deu01] 
p-Dotierung (Bor) ∼1016/cm3 [Voi96-S.3] (0,7-4)x1016/cm3 (0.4-2 
Ohmcm) 
[Deu01] 
Blockgewicht 120kg [Fer94-Anhang B] >200kg [Häß00] 
Blockgröße (Höhe x Breite x Tiefe) 28x43x43cm3 [Fer94-Anhang B] 56x56x(28-34) cm3  
Säulenanzahl (Querschnittsfläche) 16 (10x10cm2) [Fer94-Anhang B] 25 (10x10cm2)  
16 (12.5x12.5cm2) 
9 (15,6x15,6 cm2) 
[Häß00, 
Deu01] 
Wafer pro Säule (Waferdicke) ca. 400 (350µm) [Fer94_Anhang B] 500 und mehr (330+/-
40)µm 
[Deu01] 
Kristallitdurchmesser mm-Bereich [Kno>89] etwas kleiner als bei 
SILSO 
 
Kristallithöhe viele Durchmesser [Voi96-S4] viele Durchmesser  
SCHMELZEN     
Tiegelmaterial Quarz [Fer94-Anhang B, 
Helm88] 
Quarz  
Tiegelbeschichtung nein  nein  
Stütztiegelmaterial Grafit [Fer94-Anhang B] Grafit  
Aufschmelzzeit nicht veröffentlicht  5-6 h  
KRISTALLISIEREN+ABKÜHLEN     
Tiegelmaterial Grafit [Fer94-Anhang B, 
Helm88] 
Quarzgut  
Tiegelbeschichtung Si3N4 [Fer94-Anhang B] Si3N4 [Gho97] 
Stütztiegelmaterial Grafit [Die81_S.67] Grafit  
Kristallisationszeit >3h [Helm88-Fig21] ∼20h  
Kristallisationsgeschwindigkeit ca. 3-4cm/h [Helm88-S.190] + [Fer94-
Anhang B] 
1-3 cm/h  
Abkühlzeit nicht veröffentlicht  ∼12-15h  
Anlagengas Inert-Gas [Helm88] Argon  
Anlagendruck Unterdruck [Fer94-Anhang B, 
Helm88] 
Unterdruck (200mbar)  
Tiegelrotation Ja [Fer94-Anhang B, 
Helm88] 
Nein  
Kristallisationsprozess bis 1991: Eigentiegel-
verfahren, dann: SOPLIN 
[Voi96-S.3] SOPLIN [Koc92] 
HEIZUNG+KÜHLUNG     
Heizermaterial Grafit [Fer94-Anhang B] Grafit  
Seitenheizer Nein [Fer94-Anhang B] Ja  
Deckenheizer Ja [Fer94-Anhang B] Ja  
Kühlstempel unter Kokille wasserdurchflossene 
Kupferplatte 
 passive, wegfahrbare 
Platte 
 
 
Tabelle 3-1: SILSO- und BAYSIX- Verfahren zur Herstellung von multikristallinem Silizium 
 
Nach einer chemischen Oberflächenreinigung und abschließenden geometrischen 
Überprüfung der Wafer sind sie bereit zur Solarzellen-Prozessierung, die üblicherweise mit einer 
Ätzung zur Entfernung des Sägeschadens an den Waferoberflächen beginnt. Da bei der späteren 
Solarzelle rekombinationsaktive Korngrenzen parallel zum pn-Übergang in der Regel die 
Rekombination von Ladungsträgern stärker erhöhen als senkrecht verlaufende [Voi96_S.3], ist 
ersichtlich, warum eine kolumnare Korngrenzenstruktur gewollt ist. Mit Hilfe eines industriellen 
Standardprozesses werden für Solarzellen aus Baysix-Wafern Wirkungsgrade von 13% bis 15% 
gemessen [Häß00], welche nur 1-2% unter den Werten für monokristalline Silizium-Solarzellen aus 
vergleichbaren Solarzellenprozessen liegen. Mit einem an Baysix-Material angepassten industriellen 
Solarzellenprozess können 16% Wirkungsgrad und mehr erreicht werden [Häß00]. Im Labor konnte 
durch eine ausgefeilte Solarzellprozessierung im Jahre 2004 die 20% Wirkungsgrad-Marke für eine 
2cm * 2cm große Solarzelle aus multikristallinem Blocksilizium überschritten werden [Schu04]. 
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Kristalldefekte  
In blockerstarrtem Silizium sind punktförmige (z. B. gelöste Fremdatome), linienförmige  (z. 
B. Versetzungen), flächige (z. B. Korngrenzen) und volumenhafte (z. B. Ausscheidungen) 
Kristalldefekte vorhanden. Quellen für Fremdstoffe sind dabei der eingesetzte Silizium-Rohstoff, 
Komponenten der Kristallisationsapparatur, insbesondere der Schmelz- und Kristallisationstiegel, die 
Beschichtung des letzteren sowie Prozessgase. Eine Übersicht über Kristalldefekte, die in 
blockerstarrtem Silizium vorkommen, und deren maximal angetroffenen Konzentrationen sind in 
Tabelle 3-2 zusammengefasst. In den folgenden Abschnitten (3.2 bis 3.7) wird das Verhalten einzelner 
Defekte genauer dargestellt. Dabei wird gegebenenfalls auch auf die räumliche Verteilung der 
Kristalldefekte im Block eingegangen, die lokal sehr unterschiedlich sein kann. 
Kristallfehler in  
mc-Silizium Konzentration in 1/cm
3 Literatur-Quelle k0 
Literatur-
Quelle 
Dotierelemente     
B 1015 bis 1016  0,8 [Zul89] 
P bis 2x1014 diese Arbeit (Abb. 5-27) 0,35 [Zul89] 
Al bis 2x1014 diese Arbeit (Abb. 5-27) 0.002 [Zul89] 
As bis 2x1012 diese Arbeit (Abb. 5-27) 0.30 [Zul89] 
Nichtmetalle     
OI ∼1016 bis 2x1018  um 1 [Bor95] 
CS bis 1018 [Fer94] 0,07 [Zul89] 
N in NN bis 7x1015 diese Arbeit (Abb. 5-16, Abb. 5-27) 0,0007 (für 
Stickstoff) 
[Zul89] 
N in NNO bis 1016 diese Arbeit (Abb. 5-16, Abb. 5-27)  
Komplexe     
Thermische 
Donatoren (TD) bis ∼5x10
15 
[Kar99_Abb.6.26a+6.27a], diese 
Arbeit (Abb. 5-27, Abb. 5-28, Abb. 
5-35) 
/  
Shallow Thermal 
Donors (STD) bis ∼10
14 [Kar99_Abb.6.28], diese Arbeit 
(Abb. 5-27, Abb. 5-28) /  
FeB bis ∼1013 Gho97, [Kar99_Abb.6.27b], diese Arbeit (Abb. 5-37) /  
Metalle     
Fe bis ∼5x1014 [Ist03, Ist04] ∼10-5 [Zul89] 
Co bis ∼1013 [Ist03, Ist04]   
Cu <2,4x1014 [Ist03, Ist04]   
Cr bis ∼1013 [Gho97, Ist03, Ist04, diese Arbeit (Abb. 5-35) ∼10
-5 [Zul89] 
Hf bis ∼1013 [Ist03, Ist04]   
Mo bis ∼1013 [Ist03, Ist04]   
Au bis ∼5x1010 [Ist03, Ist04]   
As bis ∼4x1012 [Ist03, Ist04]   
Sb bis ∼1012 [Ist03, Ist04]   
Zr bis ∼4x 1014 [Ist03, Ist04]   
Ag bis ∼3x1012 [Ist03, Ist04]   
     
Versetzungsdichte 10
4 bis 106 /cm2 (lokal > 106 
/cm2) 
Law02_S.44, KOSI99_S.11-30+11-
31 /  
Korndurchmesser durchschnittlich einige mm Law02_S.44 /  
 
Tabelle 3-2: Fremdstoffe (zugehöriger Gleichgewichts-Verteilungskoeffizient k0), Versetzungsdichte und Korngröße in 
multikristallinem Silizium aus dem SILSO und BAYSIX Verfahren 
 
3.2 Dotierelemente 
Monokristallines Cz-Silizium, welches den hohen Reinheitsanforderungen in der 
Elektronikindustrie nicht genügt und dort keine Verwendung findet (z. B. Endstücke des Cz-Kristalls), 
ist das vorwiegende Ausgangsmaterial im Blockuß-Verfahren. Diesem wird, um die gewünschte 
Dotierung (∼1016/cm3) zu erzielen, beim Aufschmelzen Bor (oft in Form von hoch bordotiertem 
Silizium) hinzugefügt. Bor hat für kleine Konzentrationen in Silizium einen konstanten 
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Gleichgewichts-Verteilungskoeffizienten k0=0,8, so dass es, aufgrund von Segregation (vgl. Abb. 2-8), 
in geringem Maße zu einer Anreicherung zur Blockkappe hin kommt. Für die Verwendung als 
Solarzelle ist dieses von untergeordneter Bedeutung. In geringfügigen Mengen kann auch 
phosphorhaltiges Silizium im Ausgangsmaterial für das blockgegossene Silizium enthalten sein. 
Sowohl Bor als auch Phosphor sind flache Störstellen, da ihre elektronischen Anregungszustände 
durch die Effektive Massentheorie (EMT) beschrieben werden. 
3.3 Eisen, Eisen-Bor-Paar und eisenhaltige Ausscheidungen 
Eisen ist mit Sauerstoff der wahrscheinlich am intensivsten untersuchte Fremdstoff in 
Silizium. Interstitiell gelöst verursacht es ein Donatorniveau mit einer Grundzustandsenergie bei 
EFe=EV+0,38eV [Gra95_Tab3.3]. Aufgrund des großen Einfangquerschnitts für Elektronen σn (vgl. 
Tabelle 9-4) stellt dieses Niveau dabei ein starkes Rekombinationszentrum in p-Typ Silizium dar. Die 
Lage des Niveaus im mittleren Bereich der Silizium-Bandlücke bedingt, dass die Lebensdauer τStat mit 
zunehmendem Ladungsträger-Injektionsgrad zunimmt (vgl. Abb. 2-3). Substitutionelles Eisen wird 
nicht gefunden und ist auch nach theoretischen Berechnungen instabil [Gra95_S.32, Ist99b]. 
3.3-1 Eisen-Bor-Paar 
Liegt das Fermi-Niveau EF zwischen dem Bor-Grundzustandsniveau EBor=EV+0,044eV und 
EFe50
Abb. 
2-6
, dann hat das Eisen-Donatorniveau sein Elektron an das Leitungsband abgegeben und befindet 
sich im positiven Ladungszustand Fe+. In diesem Fall besteht zum sich bei Raumtemperatur im 
negativen Zustand befindlichen Borakzeptor eine Coulomb-Anziehung. Trifft ein Eisenatom auf ein 
Boratom (Eisen ist im Gegensatz zu Bor schon bei Raumtemperatur in Silizium beweglich, vgl. 
) kommt es deshalb zur Bildung des FeB-Paares51 (Fe++B-↔FeB). Die durchschnittliche Strecke, 
die ein Fe-Atom benötigt, bis es auf ein Bor-Atom trifft, hängt dabei nur von der Bor-Konzentration, 
ab52
Gra81
, so dass die Reaktionsgeschwindigkeit für die FeB-Paar-Bildung ebenfalls nur von dieser 
abhängig ist [Gra95_S.36]. Wird durch eine Temperaturerhöhung das Ferminiveau EF bzw. durch 
intensives Überbandlicht das Quasi-Ferminiveau EFn über EFe in Richtung der Bandmitte verschoben, 
dann werden die Eisenatome in den FeB-Paaren neutral (d.h. mit einem Elektron besetzt). Das FeB-
Paar löst sich zugunsten der isolierten Atome (Fe und B-) auf  [Gra95_S.37, ]. Konform mit 
dieser Argumentation bilden sich in mit Bor kompensiertem, aber n-leitendem Silizium keine FeB-
Paare, da das Fermi-Niveau EF in der oberen Hälfte der Bandlücke liegt [Lem81]. 
Im FeB-Paar nimmt das B-Atom seinen herkömmlichen substitutionellen Gitterplatz ein, 
während das Fe-Atom auf einem der nächsten 4 äquivalenten interstitiellen Plätze in <111>-Richtung 
lokalisiert ist [Gra95_S.38-39]. Wie interstitielles Eisen stellt auch das FeB-Paar ein 
Rekombinationszentrum in Silizium dar: Es verursacht ein Donatorniveau bei EFeB-Don=EV +0,10eV 
[Gra95_S.36] und ein Akzeptorniveau bei EFeB-Akz=EC-0,23eV [Gra95_S.36]. Dabei wird allgemein 
davon ausgegangen, dass das Akzeptor- und nicht das Donatorniveau für die Reduktion der 
Ladungsträger-Lebensdauer verantwortlich ist [Mac01]. 
                                                          
50 Bei Raumtemperatur ist das für p-leitendes Silizium ab [B]>1014/cm3 der Fall. 
51 Auch andere Akzeptoren der 3. Hauptgruppe (Al, Ga, In) bilden ein entsprechendes Fe-Akzeptor-Paar mit donatorartigem Charakter in 
Silizium. 
52 Für den herkömmlichen Fall [B]>>[Fe]. 
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Die Abhängigkeit der Lebensdauer vom Ladungsträger-Injektionsgrad ist für interstielles 
Eisen wesentlich ausgeprägter als für das FeB-Paar: Beim Übergang von interstitiell gelöstem Eisen 
zu FeB-Paaren wird unter Niedriginjektion eine Erhöhung der Rekombinations-Lebensdauer 
beobachtet, während bei höherem Injektionsgrad das Gegenteil auftritt. Der Übergangsbereich, in 
welchem kein Unterschied in der Lebensdauer beim Übergang von interstitiell gelöstem Eisen zu FeB-
Paaren auftritt (sog. cross over point), ist nur schwach von der Dotierkonzentration abhängig und liegt 
bei einem Injektionsgrad in der Größenordnung von 1014/cm3 [Schmi04, Mac04a]. Der Unterschied in 
der Lebensdauer in Abhängigkeit davon, ob Eisen isoliert oder als FeB-Paar vorliegt, kann mittels 
Lebensdauer- oder Diffusionslängenmessungen dazu genutzt werden, die atomare Eisenkonzentration 
in Silizium sehr sensitiv zu bestimmen [Zot90, Hor96, Cac98, Mac04a]. 
3.3-2 Eisenhaltige Ausscheidungen 
Die Anwendung dieser Methodik zur Konzentrationsbestimmung von Eisen - in Form von 
interstitiell gelöstem Eisen bzw. als FeB-Paar - in blockerstarrtem Silizium ergibt Konzentrationen 
unterhalb von 1012/cm3 im mittleren Blockbereich [Mac04b, Gee04, Lau06]. Im Unterschied dazu 
weisen NAA53 Ist03-Untersuchungen dort einen Gesamtgehalt an Eisen bis zu ∼5*1014/cm3 nach [ , 
Ist04, Mac04b, Mac05]. Die Differenz an Eisen wird durch eisenhaltige Ausscheidungen im 
multikristallinen Blocksilizium hervorgerufen. Eisen gerät wegen seiner geringen Gleichgewichts-
Löslichkeit in Silizium (vgl. Abb. 2-5) beim Abkühlen von der Silizium-Schmelztemperatur leicht in 
Übersättigung. Die Bildung eisenhaltiger Ausscheidungen (und deren nachfolgendes Wachstum) 
findet in Silizium via heterogener Keimbildung oberhalb von ∼200°C statt54
Buo05a
 [Gra95_S.37]. Im 
mittleren Blockbereich von blockerstarrtem Silizium werden FeSi2-Ausscheidungen (Durchmesser 
meistens einige 10nm) und Fe2O3-Ausscheidungen (Durchmesser >1µm) gefunden [ , Buo05b, 
Buo06]. Die FeSi2-Ausscheidungen treten an Korngrenzen auf und sind wesentlich zahlreicher als die 
oxidhaltigen Eisenausscheidungen, die überwiegend im Kornvolumen beobachtet wurden [Buo06]. An 
den oxidhaltigen Ausscheidungen werden weitere, häufig langsam diffundierende Metalle (Cr, Mn, 
Ca,...) detektiert, während bei den FeSi2-Ausscheidungen nur die schnell diffundierenden Metalle 
Nickel und Kupfer gefunden wurden [Buo05a]. Da die oxidhaltigen Ausscheidungen 
thermodynamisch in der Schmelze nicht stabil sind (Bindungsenergie Fe-O < Fe-Si), wird von 
Buonassisi et al. [Buo05a, Buo05b, Buo06] angenommen, dass diese Ausscheidungen sich, im 
Gegensatz zu den FeSi2-Ausscheidungen, nicht beim Herstellungsprozess des Blocks gebildet haben, 
sondern als schon vorhandene Partikel in den Kristall eingetragen wurden. Die Dichte der FeSi2-
Ausscheidungen in blockerstarrtem Silizium geben Buonassisi et al. grafisch in [Buo05b] zwischen 
107 bis 108/cm3 und die der Fe2O3-Ausscheidungen zwischen 104 bis 105/cm3 an, ohne dabei auf das 
Blockgebiet (Kappe, Boden, Rand, Mitte) einzugehen. 
Sowohl der Verlauf der Gesamt-Eisenkonzentration als auch der des interstitiellen 
Eisengehalts steigt bei der von unten nach oben verlaufenden Kristallisation mit der Entfernung vom 
Blockboden an (Gleichgewichts-Segregationskoeffizient k0=5*10-6 bis 7*10-6 [Mac04b]). Die beiden 
Konzentrationsverläufe können durch Gl. (2-27) mit k<0,05 beschrieben werden [Mac04b, Mac05]. 
                                                          
53 NAA: Neutonen-Aktivierungs-Analyse 
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Im Kappenbereich werden Eisen-Gesamtkonzentrationen bis nahezu 1015/cm3 gemessen [Mac04b, 
Mac05]. Im Bodenbereich tritt eine gegenüber der Gl. (2-27) mit k<0,05 erhöhte Gesamt-
Eisenkonzentration auf [Mac04b]. Dieses wird durch Macdonald et. al. [Mac04b, Mac05] auf eine 
Diffusion von Eisen aus dem Kokillenboden und aus dessen Si3N4-Beschichtung in den zuerst 
erstarrten Blockboden während der Kristallisations- und Abkühlphase des Blocks zurückgeführt. 
3.4 Sauerstoff, sauerstoffhaltige Ausscheidungen und Thermische 
Donatoren 
Zu dem Themenkomplex „Sauerstoff in Silizium“ liegen aufgrund seiner weitreichenden 
technologischen Relevanz in der Halbleitertechnologie55 zahlreiche Untersuchungen56
Paj97a
 vor. In 
Czochralski-Silizium und blockerstarrtem Silizium stellt Sauerstoff meistens den 
konzentrationsreichsten Fremdstoff dar. Dabei wird vom Sauerstoff in blockerstarrtem Silizium durch 
einen stetigen Konzentrationsabfall zwischen maximal 2,1x1018/cm3 (Gleichgewichts-Löslichkeit von 
interstitiellem Sauerstoff im Si-Kristall am Schmelzpunkt [ ]) am Blockboden und um 1017/cm3 
an der Blockkappe eine wesentlich größere Konzentrationsspanne überstrichen als in Cz-Silizium. 
Gittereinbau 
Das Sauerstoffatom bildet im gelösten Zustand mit zwei in <111>-Richtung benachbart 
liegenden Silizium-Atomen jeweils eine Bindung, wobei der Si-OI-Si Bindungswinkel nicht 180°, 
sondern ca. 162° beträgt [Bos70]. Dabei befindet sich das O-Atom in einer der symmetriebedingt 
sechs äquivalenten Positionen minimaler Energie zwischen 2 benachbarten Atomen des Silizium-
kristalls57
Paj94
. Derartig eingebauter Sauerstoff wird als interstitiell bezeichnet, ist elektrisch nicht aktiv 
und verursacht eine leichte lokale Gitterausdehnung [ _S.192, New00]. Substitutionell 
eingebauter Sauerstoff existiert nicht. Berechnungen zeigen, dass diese Position instabil ist 
[Paj94_S.193]. 
Löslichkeit und Verteilungskoeffizient 
Während der herkömmlichen Herstellung von Cz-Silizium wird weniger als 1% des in der 
Schmelze eindringenden Sauerstoffs in den erstarrten Si-Kristall übernommen [Bor95_S.4171]. 
Obwohl ständig Sauerstoff aus dem Quarztiegel in die Schmelze eindringt, dampfen über 99% in 
Form von SiO, welches nie seinen Dampfdruck (12mbar) erreicht, wieder ab [Zul82_S.44, Zul89, 
Had90_S.232, Bor95_S.4171, Mül99]. In diesem stark dynamischen Verhalten unterscheidet sich 
Sauerstoff von vielen anderen Fremdstoffen in Silizium, bei denen das Abdampfen aus der Schmelze 
vernachlässigbar ist. Aus diesem Grund ist auch sein Gleichgewichts-Verteilungskoeffizient von 
                                                                                                                                                                                     
54 Dieses konkurriert in p-Silizium mit der Auftrennung des FeB-Paares, wenn sich zuvor FeB bei tieferen Temperaturen gebildet hatte. 
55 Die technologische Relevanz von Sauerstoff in Silizium ist u. a. durch die für die Halbleiterindustrie wichtige Fähigkeit seiner 
Ausscheidungen in einem geeigneten Temperaturregime, metallische Verunreinigungen aus dem aktiven Bereich von elektronischen 
Bauelementen herauszugettern, gegeben. Außerdem bedingt die Behinderung der Versetzungsbewegung und die Erschwerung der 
Versetzungsneubildung (pinning-Effekt, wenn [OI]>1017/cm3]) durch interstitiellen Sauerstoff bei Hochtemperaturprozessen eine 
Verbesserung der mechanischen Eigenschaften von Cz-Wafern [Had90_S.241]. 
56 Die wichtigen Resultate der unzähligen Artikel werden alle paar Jahre in Übersichtsartikeln [z. B.: New00] zusammengefasst. Zusätzlich 
existieren Übersichtsartikel zu verschiedenen Teilaspekten, z.B: Sauerstoffausscheidungen [Bor95]. 1994 ist ein 679 Seiten umfassendes 
Buch [Shim94] von Shimura veröffentlicht worden, in welchem Teilgebiete jeweils durch unterschiedliche Autoren zusammengefasst 
werden. Auch Artikel einer Konferenz, die sich 1996 mit dem Anfangsstadium von Sauerstoffausscheidungen beschäftigte [Jon96], und einer 
Tagung, die sich mit O, C, H und N in Silizium befasste [Mik86], liegen in Buchform vor. 
57 Die Entdeckung von schwachen sauerstoffkorrelierten IR-Peaks im letzten Jahrzehnt veranlaßte Artacho et al. [Art97] zu einer Revision 
der Zuordnung der sauerstoffkorrelierten FTIR-Peaks zu bestimmten Si-OI-Si-Vibrationszuständen und impliziert einen linearen Si-OI-Si 
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geringerer praktischer Bedeutung. Da dessen exakte Bestimmung durch die Dynamik des Sauerstoffs 
erschwert wird, sind die Literaturwerte recht unterschiedlich (0,25 bis 1,48 [Bor95_Table III]). Ein 
Wert nahe 1 ist wahrscheinlich [Paj97b]. 
Das Silizium-Sauerstoff-System bildet ein peritektisches58
Paj97a
 Phasendiagramm. Deshalb kann 
die Gleichgewichts-Löslichkeit von Sauerstoff schon ab dem Schmelzpunkt durch eine mit der 
reziproken Temperatur exponentiell abfallende Kurve [OI]=9x1022exp(-1,52eV/kT)/cm3 angenähert 
werden [Bor95_S.4175]. Die Gleichgewichtslöslichkeit von interstitiellem Sauerstoff im festen 
Siliziumkristall liegt für die Schmelztemperatur bei etwa 2x1018/cm3 [ ]. Aufgrund des während 
der Herstellung aus dem Quarztiegel in die Si-Schmelze eindringenden Sauerstoffs und des im 
eingesetzten Silizium schon vorhandenen Sauerstoffs entsteht in ihr (schon im Schmelztiegel) eine 
hohe Konzentration an Sauerstoff. Seine Verteilung in der Schmelze wird durch Eigenschaften der 
Prozessführung (Gasatmosphäre, -druck, -zufuhr, -flussrate, Magnetfeld), des Tiegels (Beschichtung, 
Temperatur, Tiegeloberfläche, Tiegelrotation) und des Schmelzflusses (Konvektion), der Sauerstoff 
von der inneren Tiegeloberfläche löst, bestimmt [Had90_S.242]. 
Diffusion 
Der Diffusionskoeffizient für die rein (ohne Beteiligung eines anderen Kristalldefekts 
[New94_S.293]) interstitielle Diffusion von Sauerstoff  in kristallinem Silizium kann durch eine mit 
der reziproken Temperatur exponentiell abfallende Kurve über 14 Größenordnungen gut angenähert 
werden: DOi=0,13 cm2/s exp(-2,53eV/kT) [New00]. Entsprechende Messungen sind im Wesentlichen 
im Bereich zwischen 850°C und 1325°C59 und von 330°C bis 400°C60
3.4-1 Sauerstoffhaltige Ausscheidungen 
 durchgeführt worden [New00]. 
Hingegen wird angenommen [New94_S.308], dass das diffundierende O-Atom unter bestimmten 
Umständen mit einem weiteren O-Atom, einem anderen interstitiellen Atom (H, C, N, Metallatom) 
oder einem Eigenpunktdefekt (SiI,V) für einen oder mehrere Diffusionsschritte eine temporäre 
Verbindung (ähnlich einem Katalysator bei einer chemischen Reaktion) eingehen kann und so die O-
Diffusion beschleunigt. Zum Beispiel wird die Bildung von Thermischen Donatoren zwischen 300°C 
und 500°C in einigen Veröffentlichungen durch eine postulierte Erhöhung der O-Diffusion durch O-
Dimere (O2) erklärt. 
Hohe Sauerstoffkonzentrationen bedingen, dass der interstitielle Sauerstoff während der 
Abkühlung des Siliziumblocks spätestens bei Temperaturen um 1000°C zunehmend in Übersättigung 
gerät (bei dieser Temperatur liegt die Gleichgewichts-Löslichkeit nach Abb. 2-5 bei etwa 1017/cm3) 
und es laut Gleichgewichts-Phasendiagramm zu einer Phasentrennung in Si und SiO2 kommt. Dieses 
bedingt die Bildung sauerstoffhaltiger Ausscheidungen in Czochralski-Silizium und multikristallinem 
Silizium bei Temperaturen zwischen etwa 1250°C und ca. 600°C. Mit abnehmender Temperatur sinkt 
                                                                                                                                                                                     
Bindungsaufbau (180° Bindungswinkel). Letzteres hat in späteren Veröffentlichungen anderer Autoren allerdings keinen wesentlichen 
Niederschlag gefunden, so dass hier davon ausgegangen wird, dass diese Vorstellung sich nicht etabliert hat. 
58 Ein peritektisches Zustandsdiagramm eines kristallinen Zwei-Komponenten-Systems (A und B) entsteht, wenn für die Bildung eines 
Mischpaares (AB) aus den beiden Einzelpaaren (AA und BB) Energie aufgewendet werden muß und die Schmelztemperaturen der reinen 
Komponenten stark unterschiedlich sind [Kop89_S.332/333]. 
59 U. a. durch „interne Reibungsmessung“, Sekundär-Ionen-Massenspektrometrie (SIMS), Sauerstoff-Präzipitatwachstum mittels Small 
Angular Nucleon Scattering (SANS) und Infratot-Absorption 
60 Durch thermischen Abbau von spannungsinduzierter Doppelbrechung 
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die kritische Teilchenzahl61
Heterogene Keimbildung tritt auf, wenn ein vorhandener Fremdstoff oder ein anderer 
Gitterfehler als Ausgangspunkt für die Ausscheidungsbildung fungiert (direkte Beteiligung) oder 
durch ihren Einfluss auf die Dichte der Eigenpunktdefekte und/oder auf die Spannung die 
Ausscheidungsbildung fördert (indirekte Beteiligung). Letzteres ist für Kohlenstoff zu beobachten, der 
- aufgrund seines geringen Volumens (28% eines Si-Atoms) - die Spannung, die bei der 
Volumenausdehnung durch die Sauerstoff-Ausscheidungsbildung hervorgerufen wird, z. T. 
kompensiert. Als Folge wird die kritische Teilchenzahl nC für O-Ausscheidungen herabgesetzt, so dass 
sich bei gleicher Temperatur weniger O-Ausscheidungen wieder auflösen [New00]. Bor und 
Stickstoff-Atome haben die gleiche Wirkung [New00]. In blockgegossenem Silizium ist die 
bevorzugte Anlagerung von Sauerstoff-Ausscheidungen an schon vorhandene Versetzungen [
, so dass sich zunehmend auch kleinere Sauerstoffkeime nicht mehr wieder 
auflösen [Bor95], und es steigt die Übersättigung an interstitiellem Sauerstoff, mit der Folge, dass die 
Keimbildung zunimmt. Gleichzeitig sinkt der Diffusionskoeffizient von Sauerstoff, so dass ein 
Temperaturintervall existiert, in dem die Keimbildung und die dadurch verursachte interstitielle 
Sauerstoffabnahme maximal wird. Für Cz-Silizium liegt dieses zwischen 700°C und 900°C 
[Ber94_S.534, Bor95_Fig.20]. 
Law02] 
ein Beispiel für eine direkte Beteiligung eines Kristallfehlers an der Ausscheidung. Versetzungen 
wirken aber auch indirekt, indem sie die bei der Bildung von Sauerstoff-Ausscheidungen entstehenden 
Eigen-Punktdefekte schnell auf ihren temperaturabhängigen Gleichgewichtswert bringen, da 
Versetzungen effektive Quellen und Senken für Eigen-Punktdefekte darstellen [Ber94_S.553]. 
Geometrie sauerstoffhaltiger Ausscheidungen  
SiOx-Ausscheidungen werden in unterschiedlichen geometrischen Formen beobachtet. Eine 
wichtige Einflussgröße ist hierbei die Temperatur, während der die Ausscheidung gebildet wird. 
Vereinfacht können 3 Bereiche mit (mindestens) einer Hauptausscheidungsform (Tabelle 3-3) 
gegeneinander abgegrenzt werden: <700°C, 650°C-950°C und >950°C. Nur im höchsten 
Temperaturbereich kann die durch die Ausscheidungsentstehung bedingte Volumenzunahme 
entstehende Spannung durch Emission von SiI, Gleitversetzungen usw. vollständig abgebaut werden. 
Dieses fördert die Bildung von Ausscheidungen mit einer geringen Grenzflächenenergie, so dass 
überwiegend oktaedrische62
Im mittleren Temperaturbereich entstehen plättchenförmige, amorphe SiOx -Ausscheidungen, 
bei denen die Spannung nur teilweise (durch Emission von SiI oder Versetzungsschleifen) abgebaut 
wird. Sie liegen meistens in {100}-Ebenen und ihre Kanten verlaufen parallel zu <110>-Richtungen. 
Im unteren Temperaturbereich erfolgt kein Abbau der Spannungen, so dass diese die 
Ausscheidungsform in Richtung eines großen Oberfläche-zu-Volumen-Verhältnis drängen. Es werden 
stäbchenförmige, kristalline Ausscheidungen beobachtet. Diese stäbchenförmigen Ausscheidungen 
, vielflächige und rundliche Ausscheidungen (amorph) beobachtet werden. 
                                                          
61Nach der Keimbildungstheorie ist die Wahrscheinlichkeit, ob ein Keim waechst oder schrumpft, u. a. von der Anzahl der Teilchen 
abhängig, aus denen er besteht. Die kritische Teilchenzahl ist die minimale Anzahl an Teilchen eines Keims, für den sein Wachstum 
wahrscheinlicher ist als sein Schrumpfen. 
62 Die oktaedrischen Ausscheidungen besitzen {111}- oder {100}-Flächen als Phasengrenze, da diese Flächen minimale 
Oberflächenenergien in Silizium aufweisen. 
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werden u.a. mit der Hochdruckphase von Quarz (Koesit) in Verbindung gebracht [Tan94_S.355, 
Our84_S.1680]. 
Die Dichte der Ausscheidungen (und die damit verbundene Abnahme des interstitiellen 
Sauerstoffs) wird außer von der Temperatur, Temperzeit, Anfangskonzentration des Sauerstoffs und 
anderen Kristallfehlern (Metalle, Versetzungen,...) stark von den in der Probe schon vorhandenen 
Nukleationskeimen beeinflusst. Deren Anzahl hängt entscheidend von der thermischen Vorgeschichte 
der Probe ab, da dadurch erzeugte Sauerstoffausscheidungen als Nukleationskeime wirken. Häufig 
wird deshalb vor der Untersuchung von Ausscheidungsprozessen ein Hochtemperaturschritt (>1300°C 
[Ber94_S.552]) durchgeführt, um vorhandene Sauerstoffkeime zu zerstören. 
Temperatur
-bereich 
Form Stuktur Größenordnung Orientierung Zusammensetzung 
<700°C Stäbchen kristallin L bis µm, A 
wenige nm 
[Ber94_S.527] 
L in <110>-
Richtung 
hexagonales Si oder 
Koesit (= Quarz-
Hochdruckphase) 
[Tan94_S.355] 
650°C-
950°C 
Plättchen  amorph A≈50x50nm2, 
Dicke einige nm 
meistens: A in 
{100}-Ebene, d in 
<110>-Richtung 
[Ber94_S.534] 
amorphes SiOx 
>950°C Oktaeder amorph A≈40x40nm2 Flächen in {111}-
Ebenen 
 
 
Tabelle 3-3: Eigenschaften vsauerstoffhaltiger Ausscheidungen in Silizium (L: Länge, A: Querschnittsfläche) (in Anlehnung an 
Bou86) 
 
3.4-2 Thermische Donatoren (TD) 
Befindet sich sauerstoffreiches Silizium ([OI]≥1017/cm3] in einem Temperaturbereich 
zwischen etwa 300 bis 500°C, bilden sich Thermische Donatoren (TD). Bei Temperaturen über 550°C 
werden diese wieder abgebaut [Wag89, Vernichtung: Göt93]. Die beiden Prozesse sind großenteils 
reversibel zueinander [Wag89]. Während der TD-Erzeugung verringert sich die interstitiellen 
Sauerstoffkonzentration [OI] und nimmt bei der TD-Vernichtung wieder zu. Rechnerisch ergeben sich 
in Abhängigkeit von der angewandten Temperatur maximal 10 bis 23 und minimal 3 bis 5 
Sauerstoffatome pro TD [Wag89_S128,129]. In sauerstoffarmem Fz-Silizium ([OI]<1016/cm3) werden 
keine TDs beobachtet [Kim86_S.88]. 
Bis heute sind 16 unterschiedliche TDs (TDn mit n=1 bis 16) nachgewiesen worden [Göt92]. 
Die 16 Grundzustandsenergien ihres neutralen Zustands liegen sukzessive abgestuft zwischen 
69,2meV (TD1) und 41,9meV (TD16) unter dem Silizium-Leitungsband. TDs sind Doppeldonatoren 
[Wru79] und für die ersten 9 TDs konnten auch ihre zugehörigen Grundzustandsenergien im einfach 
positiv geladenen Zustand zwischen 156meV (TD1+) und 116meV (TD9+) unter dem Si-Leitungsband 
ermittelt werden [Mic94]. Es wird darüber spekuliert, ob durch eine strukturelle Umorientierung des 
Defektkerns die elektrischen Aktivität von „höheren“ TDs (>16) verloren geht, da ihr Nachweis 
aussteht [Wag89]. TDs sind „Flache Donatoren“, da für jede TD-Spezies die Energien für 
elektronische Übergänge aus ihrem neutralen / einfach positiven Grundzustand in angeregte Zustände 
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durch die Effektive-Masse-Theorie (EMT, inklusive Central-Cell-Korrektur63
TD-Bildung und Konzentration 
) entsprechend einem 
He- / He+-artigen Donator in Silizium beschrieben werden. Beobachtet werden können diese 
Übergänge bei tiefer Temperatur unter infraroter Probenbestrahlung. 
Die Bildung von Thermischen Donatoren während einer entsprechenden Temperung erfolgt 
sukzessiv [Mic94_S.256], d.h. zuerst entsteht TD1, dann TD2 usw. (bis TD16). Bei isothermer 
Temperung gehen die Konzentrationen der einzelnen TD-Spezies als Funktion der Zeit dabei 
sukzessive durch ein Maximum. Bei höherer Temperatur werden die einzelnen Maxima eher erreicht 
[Ben94]. Der Maximalwert der TD-Gesamtkonzentration wird für verschiedene lange 
Temperaturbehandlungen (20min bis 20h) bei Temperaturen im Bereich von 430 bis 470°C beobachtet 
[Oeh84, Mic94_Fig.2]. Für 450°C ist die maximal erreichbare TD-Gesamtkonzentration proportional 
zur 3. Potenz der interstitiellen Sauerstoffkonzentration [Wag89]. Auch die maximalen 
Konzentrationen der einzelnen TD-Spezies folgen diesem Gesetz mit Ausnahme von TD1 und TD2 
[Wag89]. Maximale TD-Gesamtkonzentrationen bis 3*1016/cm3 wurden beobachtet [Ben94]. Wenn 
neben Sauerstoff Kohlenstoff mit einer Konzentration über ∼3x1017/cm3 vorhanden ist, dann sinkt die 
maximal erreichbare TD-Gesamtkonzentration um 2 bis 3 Größenordnungen [Bea72]. 
Zu Beginn der TD-Erzeugung ist die zeitliche Änderung der TD-Gesamtkonzentration und die 
der interstitiellen Sauerstoffkonzentration zur n-ten Potenz der interstitiellen Sauerstoffkonzentration 
proportional. Dabei nimmt n mit steigender Temperatur zu (d[ΣTD]/dt∼-d[OI]/dt∼[OI]n mit n≈1.8 für 
350°C und n≈9 für 500°C) [New00]. Wenn sich die Probe während der Temperung in einem 
Wasserstoff-Plasma befindet, erhöht sich die TD-Bildungsrate bis zu einige hundert Mal, da 
Wasserstoff eine „erhöhte“ Diffusion von Sauerstoff verursacht [Mic94_S.271]. Eine hohe 
Konzentration an TDs kann, wenn sie nicht durch eine gezielte Temperung vernichtet wird, die 
elektrischen Eigenschaften einer Probe verändern: Z. B. kann in Extremfällen p-dotiertes Silizium 
durch die Donatorwirkung der TDs n-leitend werden. 
Bistabilität von TD1 und TD2 
TD1 und TD2 sind im Gegensatz zu den weiteren TDs bistabil, d.h. sie gehen unter 
bestimmten Umständen in eine andere (bisher unbestimmte) strukturelle Konfiguration (X1 bzw. X2) 
über, die mit einem tiefen Niveau (EC-0,32eV bzw. 0,25eV) verbunden ist [Wag89]. Ist das Fermi-
Niveau EF einer Probe bei Raumtemperatur unterhalb dieses Werts, dann ist der „Tiefe Zustand“ X1 
(X2) die stabile Konfiguration, die allerdings in den metastabilen „Flachen Zustand“ übergeht, sobald 
Überband-Licht (auch geringer Intensität) auf die Probe fällt. Dieser Übergang, der nicht immer zu 
100% erfolgt und bei Temperaturen über 200K (X2: 270K) durch Abschalten des Lichts jederzeit 
                                                          
63 In Silizium stimmen die mit Hilfe der einfachen EMT berechneten Energiewerte für die angeregten Zustände von Donatoren gut mit den 
gemessenen Werten überein. Für die 1s-Grundzustandsenergie hingegen wird ein zu geringer Abstand zum Leitungsband berechnet. Ein 
Grund ist, dass eine Voraussetzung der EMT (Effektiver Bohrscher Radius >> Silizium-Gitterkonstante) im Grundzustand nicht hinreichend 
erfüllt ist. Deshalb wird für seine Berechnung eine für jede Donatorart spezifische Korrekturfunktion, die eine Erhöhung des Potentials am 
Defektkern bewirkt, eingeführt. Dieses Vorgehen wird als Central-Cell-Korrektur bezeichnet. Außerdem kommt es dadurch, dass die sechs 
äquivalenten Leitungsbandminima bei Silizium nicht im Zentrum, sondern in der Nähe der Grenze der ersten Brillouin-Zone liegen, zu einer 
sog. Valley-Orbit-Kopplung. Dessen rechnerische Berücksichtigung ergibt, dass der Grundzustand eines einfachen Donators in Silizium in 
einen Singulett- (A1), einen Doublett- (E) und einen Triplett- (T1) Zustand aufspaltet. Die Berücksichtigung von Central-Cell-Korrektur und 
Valley-Orbit-Kopplung in der EMT ergibt für die Grundzustandsenergien verschiedener einfacher Donatoren in Silizium eine gute 
Übereinstimmung mit experimentell bestimmten Werten. 
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wieder rückgängig gemacht werden kann, ist bis 110K (X2: 100K) möglich [Wag89]. Auch durch eine 
äußere Sperrspannung (an einer Silizium-Diode) wird ein entsprechender Übergang vom „Tiefen“ in 
den „Flachen Zustand“ erzeugt, wobei andere Grenztemperaturen beobachtet werden [Cha87]. 
Befindet sich das Fermi-Niveau EF einer Probe bei Raumtemperatur oberhalb des entsprechenden 
Energiewertes von X1 (X2), dann ist TD1 (TD2) im „Flachen Zustand“ und ein Übergang in den 
„Tiefen Zustand“ ist nicht möglich. Die unterschiedlichen Werte für die thermische 
Aktivierungsenergie der Hin- und Rücktransformation können ein Hinweis auf unterschiedliche 
Übergangsmechanismen sein (z. B.: Tief->Flach: Ladungsträgereinfang, Flach->Tief: atomare 
Umordnung, [Wag89]). 
Der Vergleich von Messungen vor und nach dem Übergang in den „Tiefen Zustand“, zeigt 
sich im FTIR-Spektrum durch ein Abschwächen (bis Verschwinden) der von TD1 und TD2 durch 
elektronische Übergänge verursachten Linien. Auch verschwinden ihre beiden LVM-Linien (Lokalen 
Vibrationsmoden, vgl. S.50) (TD1: 975cm-1, TD2: 988cm-1), und eine neue LVM-Linie mit einer 
höheren Wellenzahl (1020cm-1), die durch X1 und X2 hervorgerufen wird, entsteht [Lin96]. Bei 
DLTS-Messungen verursachen TDs ein Signal (EC-0,15eV), das sich aus den + → ++ Ladungs 
übergängen der einzelnen TD-Spezies zusammensetzt. Dieses „Gesamtsignal“ verringert sich beim 
Übergang von TD1 und TD2 in den Tiefen Zustand (X1 bzw. X2) um den im „Flachen Zustand“ von 
TD1 und TD2 verursachten Teil [Cha87]. Im Gegensatz zu Hall- und FTIR-Messungen werden durch 
die beiden „Tiefen Niveaus“ X1 und X2 keine eigenen Signale bei DLTS-Messungen erzeugt. Diese 
und andere Beobachtungen stimmen damit überein, dass X1 (X2) ein Anderson-negativer-U-Zustand64
Eine Fülle an Untersuchungsergebnissen konnte seit der Entdeckung der TDs im Jahre 1954 
[Ful54] mit Hilfe der ausgeklügelten Methoden der Festkörperanalyse erzielt werden. Dennoch ist es 
bisher nicht gelungen, die Struktur der TDs vollständig aufzuklären. Die Beteiligung von Sauerstoff ist 
allgemein anerkannt. Einzelheiten sind im Abschnitt 
 
ist und sein „Tiefes Niveau“ einem 0 → ++ Ladungsübergang entspricht. 
9.3 des Anhangs kurz zusammengefasst. 
3.5 Stickstoff, NN-Paar, NNO-Komplex und Shallow Thermal 
Donors 
In Silizium eingebauter Stickstoff besitzt in vielen seiner Eigenschaften im Vergleich zu 
anderen Elementen der 5. Hauptgruppe des Periodensystems (P, As, Sb, ..) eine Sonderstellung. So 
besitzt Stickstoff z. B. eine wesentlich geringere Gleichgewichtslöslichkeit und zeigt kaum 
Donatorcharakter. Eine wesentliche Ursache für sein abweichendes Verhalten ist sein andersartiger 
Einbau in das Si-Gitter. Dieser ist durch seinen kleineren kovalenten Atomradius (0.070nm) bedingt 
(P: 0,110nm, As: 0,121nm, Sb: 0,141nm, [Mor01]_Tab.7.1). Während die Donatoren P, As und Sb 
überwiegend substitutionell gebunden werden können, liegt Stickstoff in sauerstoffarmem Silizium 
überwiegend als NN-Paar vor. Nur für sehr schnell kristallisiertes Silizium, in das N-Ionen implantiert 
wurden, waren etwa 5 bis 10% aller N-Atome auf einen substitutionellen Gitterplatz eingebaut (NS) 
                                                          
64 Anderson-negatives-U-System [Pic04_S.15]: Normalerweise ist bei einem Halbleiterdefekt die benötigte Energie für die Abgabe eines 
zweiten Elektrons bzw. Lochs größer als die für die erste Ionisationsstufe. Ist dieses nicht der Fall, dann spricht man von einem Anderson 
negativem U-System. Die Folge ist, dass der einfach ionisierte Zustand nicht stabil ist und es mit hoher Wahrscheinlichkeit nach dem 
Einfang / der Freigabe des ersten Ladungsträgers unverzüglich zum Einfang / zur Freigabe des zweiten Ladungsträgers kommt. Der einfach 
ionisierte Zustand des Defekts wird deshalb nicht angetroffen. 
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[Bro82]65
Löslichkeit und Verteilungskoeffizient 
. Berechnungen ergeben, dass das Stickstoffatom um 0,68A in <111>-Richtung vom exakten 
Gitterplatz verschoben ist [Jon94a]. Neuere „first principle“-Berechnungen zeigen, dass der 
substitutionelle Stickstoff NS in seiner stabilsten Form dabei nur an 3 Si-Atome (sp2-artig) gebunden 
ist, während P und As zu den vier tetraedrisch verteilten Si-Nachbaratomen vier sp3-artige Bindungen 
unterhält [Sai97]. Im neutralen Zustand verursacht NS – laut Berechnungen - ein tiefes Niveau in der 
Si-Bandlücke [Sai97]. 
Die Löslichkeit von Stickstoff in flüssigem Silizium bei Schmelzpunkttemperatur wurde von 
Yatsuguri et al. [Yat73] mittels CPAA66
Abb. 3-1
 zu 6x1018/cm3 bestimmt. Der Wert stimmt 
größenordnungsmäßig mit dem älteren, durch Kaiser et al. [Kai59] gemessenen von 1019/cm3 überein. 
Ein derartiger Stickstoffgehalt kann bei der Erstarrung nur dann vollständig (d.h. ohne 
Ausscheidungsbildung) in den festen Si-Kristall eingebaut werden, wenn die 
Erstarrungsgeschwindigkeit der Schmelze entsprechend hoch ist (∼8m/s in Abbildung von Yatsuguri 
et al. [Yat73], siehe rechte Grafik von ). Aus der Extrapolation für eine 
Erstarrungsgeschwindigkeit von 0m/s ergibt sich (4,5±1,0)*1015/cm3 [Yat73] als 
Gleichgewichtslöslichkeit von Stickstoff in kristallinem Silizium bei Schmelztemperatur. Dieses ist 
um Größenordnungen kleiner als die entsprechenden Beträge für P, As, Sb, aber auch für Sauerstoff 
und Kohlenstoff. Mit den beiden obigen Löslichkeitswerten ergibt sich ein verhältnismässig geringer 
Gleichgewichts-Segregationskoeffizient von k0=7,5x10-4. 
Diffusion 
Der überwiegende Einbau des Stickstoffs als NN-Paar ohne elektrische Aktivität und die 
geringe Löslichkeit in Silizium (verbunden mit dem Nichtvorhandensein eines radioaktiven Isotops) 
erschwert die Untersuchung der Diffusion von Stickstoff in Silizium. Clarke et al. [Cla68] erzeugten 
durch Ionenimplantation mit 14N-Ionen und anschließender Aktivierung eine n-leitende 
Oberflächenschicht auf <110> p-Typ Silizium und untersuchten deren Eindringen in Abhängigkeit 
von der Temperatur und Zeit bei anschließenden Temperungen. Sie leiteten daraus einen 
Diffusionskoeffizienten von s/cme87.0D 2kT/eV29.3−= für Stickstoff ab (vgl. linke Grafik von Abb. 
3-1). Einen um mindestens 4 Größenordnungen höheren Wert (zwischen 900°C und 1400°C) ergaben 
neuere SIMS-Untersuchungen von Itoh et al. [Ito88]: s/cme7.2D 2kT/eV8.2−= (vgl. Abb. 3-1). Diese 
führten die langsamere Diffusion der älteren Untersuchungen (z. B. [Cla68]) darauf zurück, dass bei 
diesen Messungen ausschließlich der donatoraktive Stickstoff (und nicht die NN-Paare) 
Berücksichtigung fand [Ito88]. Sie vermuten, dass, aufgrund der schwachen Bindung des NN-Paares 
an das Silizium, dieses schneller diffundieren kann als substitutionell gebundener Stickstoff. 
                                                          
65 Substitutionel eingebauter Stickstoff verursacht nach Stein [Ste86] eine IR-Absorptionslinie, die für Raumtemperatur bei der 
Wellenzahlυ=653cm-1 liegt. 
66 CPAA: Charged Particel Activation Analysis 
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Abb. 3-1: 
Obere Grafik: Yat73 Löslichkeit [aus ] für Stickstoff in kristallinem 
Silizium 
Linke Grafik: Gös91 Diffusionskoeffizient [aus ] für Stickstoff nach 
Clarke et al. [Cla68] und Itoh et al. [Ito88] im Vergleich zu anderen 
Elementen in einkristallinem Silizium 
3.5-1 NN-Paar 
Der überwiegende Teil des Stickstoffs bildet in kristallinem, sauerstoffarmem Silizium NN-
Paare und zwar unabhängig davon, auf welche Art Stickstoff in den Si-Kristall eingebracht wird 
(durch Si3N4 in der Si-Schmelze, durch Ionen-Implantation [Ste83], durch N2-Atmosphäre bei der 
Kristallzucht [Abe81] oder bei nachträglicher Temperung). Mit dem natürlichen Isotop 14N 
(Häufigkeit 99,635% [Kuc89]) verursacht das NN-Paar in Silizium bei Raumtemperatur zwei FTIR-
Linien (υ=963cm-1 und 766cm-1) [Abe81]; im Vergleich dazu sind die entsprechenden Linien für das 
15N15N-Paar leicht zu geringeren Wellenzahlen verschoben (937cm-1 und 749cm-1) [Ste86]. Für 
Silizium, in welches beide Stickstoff-Isotope eingebracht werden, tritt zwischen den sich 
entsprechenden Linien je eine Linie für das 14N15N-Paar auf (947cm-1 und 758cm-1 [Jon94a]), wobei 
die Intensitätsverhältnisse der insgesamt 6 Linien aus dem in die Probe eingebrachten Stickstoff-
Isotopenverhältnis resultiert [Ste86]. Da keine weiteren Linien beobachtet wurden, folgt, dass die 
Position der beiden N-Atome im NN-Paar äquivalent ist [Jon94a]. Durch Channeling-Messungen und 
den Vergleich von berechneten Vibrationsmoden mit FTIR-Messungen zeigte Jones [Jon94a], dass die 
beiden N-Atome des NN-Paares mit 2 Siliziumatomen nahezu ein Quadrat in {011}-Ebenen bilden 
(N-Si-Abstand: 0,176nm und 0,170nm). Dabei liegen sich die beiden N-Atome diagonal gegenüber 
und sind an jeweils 3 Siliziumatome gebunden (trivalent). Je ein N- und ein Si-Atom des NN-Paares 
bilden dabei ein „N-Si <100> split interstitial“, so dass das NN-Paar aus zwei benachbarten <100>-
orientierten split interstitials zusammengesetzt67
                                                          
67 Unter gewissen Umständen kann Stickstoff in der „N-Si <100> split interstitial“-Position auch isoliert (d.h. nicht im NN-Paar) auftreten 
[Ewe96]; durch den eine IR-Absorptionslinie bei 691cm-1 hervorgerufen werden soll [Ewe96]. 
 ist [Jon94a]. Dabei weicht die Position der N-Atome 
von einer regulären Gitterposition jeweils um 0,11nm in eine der <100>-Richtungen und maximal 
0,02nm in der <011>-Richtung ab. Da das NN-Paar laut Berechnungen von Jones et al. [Jon94a] und 
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Gali et al. [Gal96] keine Zustände in der Si-Bandlücke erzeugt, ist es elektrisch inaktiv und besitzt 
somit keinen Donatorcharakter in Silizium. 
3.5-2 NNO-Komplex 
Zu den beiden FTIR-Linien des 14N14N-Paares werden in Fz-Silizium, welches zusätzlich mit 
16O implantiert und bei 500°C getempert wurde, drei weitere Linien beobachtet (υ=801cm-1, 996cm-1 
und 1026cm-1 [Qi92]), die auf die Wechselwirkung des NN-Paares mit einem O-Atom zurückgeführt 
werden [Ste86]. Qi et al. [Qi92, Qi91] konnten zeigen, dass bei jeweils einstündiger Temperung 
zwischen 600°C und 800°C eine reversible Reaktion NN+O↔NNO in kohlenstoffarmem Cz-Silizium 
beobachtet werden kann: Ab 400°C wachsen die Intensitäten der NNO-verursachten FTIR-
Absorptionslinien bis zu ihrem Maximalwert bei ca. 600°C und fallen dann mit steigender 
Tempertemperatur wieder. Umgekehrt haben die Intensitäten der NN-Paar-verursachten 
Absorptionslinien ihr Minimum bei 600°C und erreichen ihr jeweiliges Maximum bei 800°C. Eine 
Temperung für 1h über 1100°C lässt alle Linien unter die Auflösungsgrenze fallen, wobei die Autoren 
[Qi91] vermuten, dass dieses durch eine Ausscheidungsbildung auf Kosten des NN-Paares verursacht 
ist. 
Untersuchungen der Stickstoff-Isotopen-Verschiebung der dem NNO-Komplex zugeordneten 
FTIR-Linien implizieren, dass sich die Position des Sauerstoff-Atoms im NNO-Komplex in der 
Umgebung des Quadrats des NN-Paares befindet, während das Quadrat selbst intakt bleibt [Jon94b]. 
Mit einem Sauerstoff-Atom zwischen zwei Si-Atomen entsprechend Abb. 3-2 ergeben Berechnungen 
eine angemessene Übereinstimmung mit den experimentellen NNO-Absorptionsfrequenzen und die 
richtige Tendenz der gemessenen Isotopenverschiebung. Experiment und Theorie zeigen, dass die 
Linie mit der größten Wellenzahl hauptsächlich auf die Si-O-Bindung des NNO-Komplexes 
zurückzuführen ist und die beiden anderen stärker vom Stickstoff abhängen [Jon94b].  
 
Abb. 3-2: Atomare Konfiguration des NNO-Komplexes 
[Jon94b] 
Ein weiteres Ergebnis der Berechnungen ist, dass diese NNO-Konfiguration zu keinen 
Zuständen in der Silizium-Bandlücke führt [Jon94b, BeR96, Gal96] und sie somit keine 
Donatorfähigkeit besitzt. Allerdings ergeben theoretische Berechnungen [Gal96], dass ein N- und ein 
O-Atom mit je einem dazwischenliegenden Si-Atome einen im positiven Ladungszustand stabilen 
NO-Ring (mit trivalentem O) bilden können, der als flacher Donator wirkt. Bei zusätzlicher 
Anlagerung eines N-Atoms an den positiven NO-Ring entsteht eine N(NO)-Konfiguration, die im 
positiven Zustand stabiler als die (NN)O-Konfiguration mit dem NN-Quadrat ist. Die Transformation 
zwischen den beiden Konfigurationen ist thermisch möglich und Gali [Gal96] folgert deshalb, dass der 
NNO-Komplex bistabil ist: Im neutralen Ladungszustand läge die (NN)O-Konfiguration vor, im 
positiven Zustand die N(NO)-Konfiguration. Er äußert auch die Vermutung, dass durch die 
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Anlagerung von weiteren O-Atomen oder NN-Paaren an den positiven NO-Ring in der (110)-Ebene 
eine Familie flacher Donatoren entstehen kann. 
3.5-3 Shallow Thermal Donors (STD) 
1986 ist eine Gruppe von sieben flachen Donatoren in sauerstoffreichem Silizium entdeckt 
worden [Nav86], deren Grundzustandsenergien68
Die Bildung von STDs (nach ihrer vorherigen Vernichtung) in stickstoffhaltigem Cz-Silizium 
wird im Bereich zwischen 350°C und 750°C beobachtet. Dabei erreichen die einzelnen Donatoren ihre 
Sättigungskonzentration unterschiedlich schnell [Sue88]: In der stickstoffreicheren Probe 
([N]=1015/cm3) erreichen zwei eingehender untersuchte FTIR-Linien ihre Sättigungsintensität früher 
als in der stickstoffärmeren Probe ([N]=4.4x1014/cm3). Eine hohe Stickstoffkonzentration (9x1015/cm3) 
kann die STD-Bildung verlangsamen [Gri89] und auch in nominell stickstofffreiem Silizium wurden 
schon Photolumineszenz-Linien von STDs nachgewiesen [Lie93]. 
 im Bereich von 34.7meV bis 37,4meV unter dem 
Silizium-Leitungsband [Nav86] liegen. Die Donatoren besitzen nur die Umladungsstufe 0 ↔ + 
[Sue86] und bei Tieftemperatur FTIR- und PTIS-Messungen erzeugt der Elektronen-Übergang aus 
ihren jeweiligen Grundzuständen in angeregte Zustände die durch die Effektiven Massen Theorie 
(EMT) vorausgesagten Absorptionslinien. In der Literatur wird die Gruppe dieser Donatoren als 
„Shallow Thermal Donors“ (STD) [Nav86], aber auch als „N-O Komplexe“ [Sue86] bezeichnet. 
Letztere (im Vergleich zum NNO-Komplex leicht zu Verwechslungen führende) Namensgebung ist 
durch die häufig beobachtete (manchmal aber auch ausgeschlossene) „Nähe“ zum Stickstoff und 
Sauerstoff in den untersuchten Siliziumproben bedingt: So können die Donatoren durch Temperung 
von herkömmlichem as-grown Cz-Silizium (nicht aber von sauerstoffarmem Fz-Silizium) in 
Stickstoff-Atmosphäre gebildet werden [Nav86]. Sie können auch in Cz-Silizium, das in N2-
Atmosphäre gezogen wird [Yan96a, Shi98] oder dessen Schmelze Si3N4 zugesetzt ist [Sue86], 
entstehen. 
Für die Vernichtung aller STDs ist nach Suezawa et al. [Sue88] eine Temperatur über 1100°C 
notwendig (10min bei 900°C reichte nicht [Sue86]). Bei Yang et al. [Yan96a] genügte eine 1,5h-
Temperung bei 900°C (bzw. auch 0,5h bei 1000°C), und für ähnliche Proben fielen die STD 
verursachten FTIR-Linien nach 60h-Temperung bei 650°C unter die Auflösungsgrenze [Yan96b]. 
Nicht alle STD-verursachten FTIR-Linien zeigen dabei die gleiche thermische Stabilität, wie 
besonders in Fig.1 von Suezawa et al. [Sue88] und in drei sich überschneidenden Veröffentlichungen 
von Yang et al. [Yan98, Yan99a, Yan00] deutlich und u. a. auch in [Sue86] und [Shi98] erwähnt wird: 
Für drei FTIR-Linien (1s→2p± Übergang) beiυ=249, 242 und 240cm-1 wird die unterschiedliche 
Intensitätsabnahme mit zunehmender Tempertemperatur für eine 30min-Temperung im Bereich 
zwischen 700°C und 1100°C [Sue88] bzw. für eine 10min-Temperung im Intervall von 500°C bis 
1000°C [Yan98, Yan99a, Yan00] dargestellt. Übereinstimmend ist dabei den Veröffentlichungen 
[Sue86], [Sue88], [Shi98] und [Yan98, Yan99a, Yan00] zu entnehmen, dass die FTIR-
Absorptionslinie (zwischen 4K bis 15K gemessen) bei 249cm-1 spätestens nach einer Temperung der 
Probe über 700°C die größte Intensität der STD-verursachten Linien aufweist und bei derartigen 
                                                          
68 Bestimmt mittels PTIS- [Nav86] (Photothermische Ionisationsspektroskopie) und FTIR- [Sue86] Messungen 
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Temperungen als letzte verschwindet. Weitere Untersuchungen der STDs in der Literatur befassen 
sich mit ihrer Korrelation zu anderen Defekten. Da dieses teilweise auch bei den Untersuchungen in 
dieser Arbeit eine gewisse Bedeutung hat, werden die wesentlichen Ergebnisse im Folgenden 
zusammengefasst. 
Wechselwirkung von STDs mit Versetzungen 
Werden vor der STD-Erzeugung Versetzungen in stickstoffhaltigem Cz-Silizium erzeugt, 
ändert sich die Bildungs- und Vernichtungskinetik der STDs: Yang et al. [Yan99b] beschreiben, wie 
die drei oben erwähnten FTIR-Linien bei der 650°C-Temperung einer Probe mit einer 
Versetzungsdichte von 5x104/cm2 ihr Maximum nach 0,5h erreichen und nach 2h unter die 
Auflösungsgrenze fallen. Für eine entsprechende Probe ohne Versetzungen wird das Maximum erst 
nach 3h erreicht und die Linien fallen nach 60h unter die Auflösungsgrenze. Mögliche Erklärung (bei 
der vorausgesetzt wird, dass die STD durch Stickstoff verursacht werden): Aufgrund des hohen 
Diffusionskoeffizienten von Stickstoff (vgl. Abschnitt 3.5) kommt dieses bei der Temperung in den 
Spannungsbereich einer Versetzung und wird dort gebunden, so dass es kein STD bilden kann 
[Yan99b]. 
Wechselwirkung von STDs mit TDs 
TDs sind Doppeldonatoren (Umladungsbereiche: TD0/+: 41,9-69,2meV, TD+/++: 116-156meV 
unter dem Leitungsband), die sich bei einer Temperatur zwischen 300 und 500°C in sauerstoffreichem 
Silizium bilden und bei Temperaturen über 550°C wieder vernichtet werden (vgl. vorherigen 
Abschnitt 3.4-2). STDs sind dagegen einfache Donatoren (Umladungsbereich: STD0/+: 34,7-37,4meV 
unter dem Leitungsband), die sich zwischen 350°C und 750°C bilden und erst bei noch höheren 
Temperaturen wieder vernichtet werden (s.o.). Bei der Untersuchung einer gegenseitigen 
Beeinflussung von TDs und STDs wurden unterschiedliche Beobachtungen gemacht: Eine einstündige 
Temperung von stickstoffhaltigem Cz-Silizium bei 450°C durch Yang et al. [Yan95] und durch Shi et 
al. [Shi98] zeigen nur durch STDs, aber keine durch TDs verursachten FTIR-Absorptionslinien. Die 
Autoren äußern deshalb die Vermutung, dass der Stickstoff die Bildung von TDs erschwert. In einigen 
Veröffentlichungen wird aber auch das gleichzeitige Auftreten von STDs und TDs beobachtet, z. B.: 
4,5-stündige Temperung bei 450°C [Nav86] oder 2,5-stündige Temperung bei 479°C [Sue88]. Nach 
Yang et al. [Yan96b] wird durch Stickstoff auch die Bildung von Neuen Donatoren (ND) in 
stickstoffhaltigem Cz-Silizium beeinträchtigt. 
Wechselwirkung von STDs mit Al und H (STD-Typen) 
Die bisher beschriebenen Untersuchungen von STDs wurden überwiegend an 
stickstoffhaltigem Cz-Silizium durchgeführt. In letzter Zeit sind STDs auch in Cz-Silizium ohne 
beabsichtigten Stickstoffeintrag nachgewiesen worden. Dabei ergaben FTIR-Messungen mit hoher 
Wellenzahl-Auflösung, dass die jeweiligen Linien gegenüber den bis dahin bekannten STD-Linien 
(STD(X)) leicht verschoben sind (meistens nur einige zehntel cm-1) und in zwei zusätzliche STD-
Familien eingeteilt werden können: STD(Al) und STD(H), die mit Aluminium bzw. Wasserstoff in 
Verbindung gebracht werden [Pri97, New98]. Die wesentlichen Untersuchungsergebnisse sind im 
Anhang 9.4 zusammengefasst. 
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Wechselwirkung von STDs mit NNO-Komplex 
In den drei Veröffentlichungen von Yang et al. [Yan98, Yan99a, Yan00] wird der 
Zusammenhang zwischen dem NNO-Komplex und STDs an mit Stickstoff versetztem Cz-Silizium 
näher untersucht. Dabei wurde insbesondere die Variation der drei durch den NNO-Komplex 
hervorgerufenen Absorptionslinien (Lokale Vibrationsmoden, vgl. S.50) derjenigen von STD-
verursachten Absorptionslinien bei 10-minütigen Temperungen mit sukzessiv steigender Temperatur 
(von 500°C bis 1000°C in 100°C Schritten) gegenübergestellt. Die Ergebnisse zeigen für den 
untersuchten Temperaturbereich eine gute Korrelation des Intensitätsverlaufs für die drei NNO-
Absorptionslinien (beiυ=805cm-1, 1000cm-1 und 1030cm-1 für T=8K) mit jeweils einer STD 
verursachten Absorptionslinie (STD(X)1 beiυ=249 cm-1, STD(X)3 beiυ=240cm-1 und „NO4“ 
beiυ=242cm-1). Letztere werden durch den elektronischen Übergang aus dem jeweiligen 1s-
Grundzustand in den 2p±-Zustand hervorgerufen. Aufgrund der beobachteten Übereinstimmung 
vermuten Yang et al., dass die einander jeweils zugeordneten STD- und NNO-Absorptionslinien von 
dem gleichen Defekt verursacht werden. Auf den Umstand, dass für die restlichen aus der Literatur 
bekannten STDs keine entsprechenden NNO-Absorptionslinien bekannt sind, wird nicht eingegangen. 
Rekombination durch STDs 
Die Grundzustandsenergien der STDs sind noch flacher als diejenige des Phosphor-Donators 
in Silizium (EC-ET=45meV). Derartige Niveaus in der Nähe zum Leitungsband haben in aller Regel 
einen zu vernachlässigenden Einfluss auf die Ladungsträger-Lebensdauer. Untersuchungen zum 
Rekombinationsverhalten von STDs liegen allerdings nicht vor. 
3.6 Versetzungen 
Die Bildung von Versetzungen in Kristallen ist – im Gegensatz zu der von Eigen-
Punktdefekten (Leerstellen und Selbstinterstitielle) - mit einer Zunahme an Freier Enthalphie ∆G 
verbunden, so dass für ihre Erzeugung Energie aufgewendet werden muss. Bei der Erstarrung und 
Abkühlung von Kristallen treten örtlich Temperatur-Inhomogenitäten auf, die zu thermisch bedingten 
Spannungen führen. Ihr Abbau hat bei höherer Temperatur in aller Regel die Entstehung von 
Versetzungen zur Folge. [WeHa79_S.192] 
In Silizium findet durch mechanische Spannungen bei hoher Temperatur ein Gleiten von 
Versetzungen auf {111}-Ebenen statt [Sum94_S.451]. Die dabei beobachteten Versetzungslinien 
liegen im Nanometer-Bereich betrachtet, in den <110>-Richtungen, und verlaufen entweder parallel 
zu ihrem Burgers-Vektor (Schraubenversetzung) oder bilden mit ihm einen Winkel von 60° (sog. 60°-
Versetzung). Die Versetzungslinie für eine derartige Gleitversetzung ist - wie TEM-Untersuchungen 
zeigen - in Shockley-Partialversetzungen (Burgersvektor und Stapelfehler in einer Ebene) 
aufgespalten, zwischen denen ein Nanometer breiter Stapelfehler eingeschlossen ist [Sum94_S.451-
453]. Mit den Shockley-Partialversetzungen sollten unabgesättigte Bindungen an der Versetzungslinie 
verbunden sein, die tiefe Niveaus in der Silizium-Bandlücke erzeugen und so die 
Rekombinationsaktivität an der Versetzung erhöhen. Dieses wird für saubere (d.h. ohne irgendwelche 
Anlagerung von Fremdatomen) Versetzungen allerdings nicht beobachtet [Kit99], und es wird 
angenommen, dass eine Rekonstruktion an der Versetzunglinie stattfindet, die zur Absättigung der 
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Bindungen führt [Sum94_S.454]. Bei sauberen und rekonstruierten Versetzungen werden deshalb nur 
flache Niveaus (Akzeptor- bzw. Donatorcharakter), die vom Stapelfehler bzw. vom Spannungsfeld der 
Versetzung herrühren und nur eine geringe Rekombinationsaktivität verursachen, beobachtet [Kit94]. 
Für die Beschreibung der elektrischen Eigenschaften schwach dekorierter Versetzungen ist 
vor einigen Jahren das „Kveder-Modell“ [Kit99] entwickelt worden. Dieses erklärt die im Vergleich 
zu reinen Versetzungen erhöhte Rekombinationsaktivität dadurch, dass in der Nähe der Versetzung 
angelagerte Metallatome durch die Erzeugung eines tiefen Energieniveaus in der Silizium-Bandlücke 
den Ladungsträgeraustausch per Tunnelmechanismus mit den flachen Niveaus der Versetzung 
ermöglichen (zusätzlich zu dem Austausch mit dem Leitungs- und Valenzband). 
Im mittleren Bereich multikristalliner Silizium-Blöcken stellen Versetzungen einen 
entscheidenden Defekttyp für die Begrenzung der Diffusionslänge der Minoritätladungsträger und 
damit des Wirkungsgrads von Solarzellen aus diesem Blockbereich dar [Law02]. Dabei werden 
üblicherweise Versetzungsdichten zwischen etwa 104 und 106/cm2 gemessen [Häß98]. Die örtliche 
Verteilung der Versetzungen schwankt in einer Blockhöhe in der Regel mehr oder weniger stark. 
Insbesondere werden kleine, unregelmäßig verteilte Bereiche (mm2 und weniger) mit einer stark 
erhöhten Versetzungssdichte (108/cm2 und höher) beobachtet. Sie werden als Versetzungscluster 
bezeichnet. Messungen der Dichte der Versetzungen, die nicht zu einem Cluster gehören, über die 
Blockhöhe zeigen eine Variation um eine Größenordnung [KOSI99_S.11-30 bis 11-31]. Dabei ist kein 
blockhöhenabhängiger Trend erkennbar. 
Untersuchungen legen nahe, dass sich die Versetzungscluster großenteils von unten nach oben 
als Art „Versetzungsschläuche“ bzw. „Defektschläuche“ durch den Block ziehen [KOSI99_S.9-16 bis 
9-26]. Auf dem Modell der Versetzungsmultiplikation nach Alexander und Haasen basierende, 
dreidimensionale Simulationen [Fra01_S.58-64] der Versetzungsentstehung während der Erstarrung 
und Abkühlung von multikristallinen Silizium-Blöcken ergeben unter bestimmten Voraussetzungen 
Versetzungsdichten in der beobachteten Größenordnung. In der Simulation werden sowohl die 
Gleitung von Versetzung als auch ihre Multiplikation berücksichtigt. Die Simulationsergebnisse 
zeigen, dass direkt nach der Erstarrung aufgrund thermischer Spannungen Versetzungen in 
Abhängigkeit vom thermischen Gradienten an der Phasengrenze entstehen (etwa 103 und 5x104/cm2). 
In der anschließenden zweiten Phase - bei der Abkühlung des Blocks - erhöht sich die 
Versetzungsdichte stufenweise durch Versetzungsmultiplikation bis auf maximal ca. 5x105/cm2. Wird 
eine bestimmte (über die thermischen Spannungen von dem konkreten Abkühlprofil des Blocks 
abhängige [Fra01_S.57]) Temperatur unterschritten, werden keine weiteren Versetzungen mehr 
erzeugt.  
Abschätzungen in der Dissertation von Franke [Fra01_S.53-55] zeigen weiterhin, dass sowohl 
metallische Fremdatome, B, C, N als auch O in ihrer im Siliziumgitter gelösten Form keinen Einfluss 
auf die Versetzungsbildung und -multiplikation in blockgegossenem Silizium haben können. Selbst 
Sauerstoffausscheidungen sollten die Versetzungsdichte nur unwesentlich beeinflussen können [Fra01 
S55], da sie erst bei Temperaturen entstehen, bei denen der Großteil der Versetzungsmultiplikation 
schon stattgefunden hat und sie diese somit nicht mehr behindern können.  
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Vielmehr kommt es während der weiteren Abkühlphase der Blöcke zu einer Anlagerung von 
Fremdstoffen in Form von Ausscheidungen an den Versetzungen, so dass die Versetzungen im 
multikristallinen Blocksilizium lokal unterschiedlich, aber in der Regel stark dekoriert werden. Dieses 
bestätigen auch alle TEM-Untersuchungen der letzten Jahre, die die Anlagerung mit diskreten, aber 
nicht völlig gleichmäßigen Ausscheidungen (an denen exemplarisch Sauerstoff nachgewiesen wurde) 
an Versetzungen aus unterschiedlichen Blockhöhen blockgegossenen Siliziums zeigen [z. B.: 
Law02_S.100-101, Wer99]. Diese „Belegung“ ist für die hohe Rekombinationsaktivität von 
Versetzungen in multikristallinem Blocksilizium prägend. 
3.7 Korngrenzen 
Nach dem SOPLIN-Verfahren (Solidification by planar interface, [Koc92]) hergestelltes 
Blocksilizium kristallisiert im Idealfall mit einer ebenen, von unten nach oben wandernden 
Phasengrenze. Senkrecht zu dieser entstehen dabei Korngrenzen, so dass eine kolumnare Kornstruktur 
resultiert. Die Verteilung der Korngrenzen ist dadurch gekennzeichnet, dass die Keimbildung 
gleichzeitig an verschiedenen Stellen des Blockbodens beginnt (heterogene Keimbildung) und sich die 
Kristallite beim Fortschreiten der Erstarrung verzwilligen und gegenseitig überwachsen. Außerdem 
kann eine Nukleation neuer Kristallite im Blockvolumen an der Erstarrungsfront auftreten. Die 
resultierende Korngröße ist dabei u. a. von der Kristallisationsgeschwindigkeit abhängig. Im 
Bodenbereich sind die Körner im Allgemeinen etwas kleiner als im mittleren Bereich von Baysix-
Blöcken, wo Körner im Zentimeter-Bereich üblich sind (z. B.: 10 bis 20mm2 große Körner [Häß98]). 
Korngrenzen erzeugen durch ihre unabgesättigten Bindungen („dangling bonds“) und 
eventuellen Anlagerungen von Fremdatomen (in segregierter oder auch ausgeschiedener Form) ein 
zweidimensionales Band tiefer Zustände in der Silizium-Bandlücke (donator- bzw. akzeptorartige 
Grenzflächenzustände) [Möl93_S.91], welches in Abhängigkeit von diesen Eigenschaften bis zu 
einem gewissen Energieniveau mit Elektronen gefüllt ist. In Abhängigkeit von der Lage dieses 
Energieniveaus zum Fermi-Niveau des umgebenden, ungestörten Halbleiterbereichs kann es zu einer 
Beladung der Korngrenze mit Majoritätsladungsträgern (Elektronen bzw. Löchern) kommen, die eine 
Potentialdifferenz zum umgebenden Halbleiter bewirkt. Die Korngrenze wird zu einem Gebiet mit 
erhöhtem elektrischem Widerstand. Untersuchungen mittels Widerstandstopograpie zeigen, dass nur 
etwa 30% der Korngrenzen eines untersuchten Baysix-Wafers (p-Typ) geladen sind [Häß98]. 
Vergleichbare Ergebnisse wurden auch an zwei Baysix-Wafern aus dem Jahr 1992 erzielt 
[Voi96_S.47ff]: Zwillings- und Kleinwinkelkorngrenzen sind in der Widerstandstopografie nicht 
sichtbar, während die anderen Korngrenzen (insbesondere Nicht-Koinzidenzkorngrenzen) oft sichtbar 
sind und somit eine elektrische Barriere besitzen. In der Veröffentlichung von Häßler et al. [Häß98] 
wird außerdem darauf hingewiesen, dass die Korngrenzen nicht der Hauptdefekt für die Begrenzung 
der Diffusionlänge der Minoritätsladungsträger in multikristallinem Silizium ist, da der mittlere 
Korndurchmesser wesentlich größer als die Diffusionslänge ist. 
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4 Verwendete Untersuchungsmethoden 
Ziel dieser Arbeit ist es, die im Bodenbereich multikristalliner Siliziumblöcke vorhandenen 
Defekte zu identifizieren und deren Verteilung mit dem elektrischen Verhalten im Bodenbereich zu 
korrelieren. Die dort zu erwartende Vielzahl an unterschiedlichen Defektarten (Punktdefekte, 
Defektcluster und ausgedehnte Kristallfehler) erfordert Untersuchungsmethoden, die die Identifikation 
der einzelnen Defekte inklusive ihrer ortsaufgelösten Konzentrationsbestimmung möglichst umfassend, 
weitestgehend eindeutig und sensitiv gewährleisten. In den beiden folgenden Abschnitte werden die 
verwendeten elektrischen69 4.1 ( ) und optischen69 (4.2) Messmethoden beschreiben. 
Eine Methode für die elektrische Charakterisierung von Defekten in Halbleitern ist DLTS8. 
Mit ihr werden Energieniveaus in der Bandlücke nachgewiesen, wie sie von verschiedenen Defekten, 
insbesondere Punktdefekten und Clustern (z. B. Thermische Donatoren) im Halbleiter erzeugt werden. 
Entscheidender Vorteil von DLTS im Hinblick auf das Ziel dieser Arbeit ist, dass es für die 
Identifizierung und Konzentrationsbestimmung von Defekten in Halbleitern eine der sensitivsten 
Methoden heutzutage darstellt. Die Anwendung von DLTS ist an die Raumladungszone eines Schottky-
Kontakts oder einer pn-Diode geknüpft. Dazu ist es für eine verläßliche DLTS-Messung notwendig, 
die Einhaltung der an die elektrischen Eigenschaften des Kontakts geknüpften Bedingungen zu 
überprüfen. Dieses wurde, wie üblich, mit Hilfe von Strom-Spannungs-Kennlinien (IU) und 
Kapazitäts-Spannungs-Messungen (CV) durchgeführt. 
Den Schwerpunkt der benutzten optischen Untersuchungsmethoden bildet FTIR9 (Abschnitt 
4.2-2). Sie wurde ausgewählt, um weitere Defekte, die nicht mittels DLTS nachzuweisen sind, zu 
detektieren. Bei FTIR wird der Effekt ausgenutzt, dass durch bestimmte Defekte (z. B. interstitieller 
Sauerstoff) in Silizium die IR-Absorption in charakteristischer Weise verändert wird. Auf Details bei 
der Bestimmung der Versetzungsdichte mittels Lichtmikroskopie wird kurz im FTIR vorangestellten 
Abschnitt 4.2-1 eingegangen. Zur topografischen Bestimmg der Diffusionslänge im bodennahen 
Blockbereich wurde die SPV70 4.2-3-Messmethode verwendet (Abschnitt ). 
4.1 Elektrische Messmethoden 
4.1-1 Schottky-Kontakt 
Voraussetzung für die Anwendung des DLTS-Verfahrens zur Defektcharakterisierung ist eine 
Raumladungszone. Deshalb sind im Rahmen dieser Arbeit an den Proben aus dem unteren Bereich der 
Siliziumblöcke Schottky-Kontakte präpariert worden. Die an diesen Kontakten durchgeführten IV- 
und CV-Messungen stellen im Wesentlichen überprüfende und DLTS vorbereitende Messungen dar. 
Die dabei am Schottky-Kontakt71
9.6
 stattfindenden physikalischen Prozesse werden, da sie nicht zum 
Ziel der Defektidentifikation beitragen, im Anhang (Abschnitt ) ausführlich diskutiert. Dort ist auch 
die Bestimmung der Netto-Dotierung aus CV-Messungen dargestellt. Bevor die DLTS-Methode 
beschrieben wird, wird die präparative Herstellung der Schottky-Kontakte vorgestellt. 
Herstellung von Schottky-Kontakten 
Die einzelnen Präparationsschritte zur Herstellung des Schottky-Kontakts wurden 
folgendermaßen durchgeführt: 
a) Die Proben wurden doppelseitig poliert (entsprechend Abschnitt 4.2-1) und anschließend mit 
Azeton bzw. Isopropanol, destilliertem Wasser (mit Ultraschall) und Trichlorethanol gereinigt. 
                                                          
69 Unterscheidung nach Art des Anregungssignals 
70 SPV: Surface Photo Voltage 
71 Da pn-Dioden nicht erzeugt wurden, wird diese Art von Kontakten nicht näher betrachtet. 
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b) Es folgte die Entfernung der oberflächennahen Siliziumschicht72 durch kurzzeitiges Eintauchen 
(wenige Sekunden) in CP6-Ätze73
Nach Trockenblasen mit Stickstoff wurden die Proben unmittelbar (wenige Minuten) in eine 
Aufdampf- bzw. Sputteranlage (vgl. 
. Die Proben wurden anschließend in destilliertem Wasser 
gespült. 
Tabelle 4-1) gebracht und eine Lochmaske aus Teflon 
(Durchmesser der runden Löcher: 0,8mm) auf die Probe gelegt. In der Sputteranlage wurde die 
maskenbelegte Probenoberfläche direkt vor dem Sputtern einer etwa 5-minütigen RF-Ionenreinigung 
(Argon) unterzogen. Um die Sättigungssperrstromdichte (JSÄT-TE) nach der Thermionischen 
Emissionstheorie gering zu halten, wurden Metalle mit einer großen Barrierenhöhe EBarr gewählt (vgl. 
Gl. (9-12)): Gold auf n-Si hat einen Literaturwert für die Barrierenhöhe EBarr von 0,80eV und Ti auf p-
Si von 0,61eV (Sze81_S.291_Tab.3). Die beschriebene Prozedur hat zum Ziel, den Einfluss der 
Metall-Halbleiter-Grenzschicht des Schottky-Kontakts möglichst gering zu halten (vgl. Abschnitt 9.6 
über den Schottky-Kontakt). Diese Grenzschicht ist hauptsächlich durch die oberflächennahe 
Schädigung des Siliziumkristalls - verursacht durch Säge- und Politurprozesse - und durch die 
natürliche Oxidschicht der Siliziumoberfläche gekennzeichnet. Eine Oxidschicht würde zu einem 
Metall-Oxid-Halbleiter führen, und eine geschädigte Kristalloberfläche verursacht einen zunehmend 
ohmschen Charakter des Kontakts. Beides steht dem Ziel, die Eigenschaften des Siliziums im 
Bodenbereich der Blöcke zu untersuchen, entgegen. 
Silizium Metall Herstellungsart Anlage Schiffchen Prozessdruck [mbar] 
Pumpdauer 
[min] Schichtdicke 
p-Typ Titan (99,9%) Sputtern Balzers --- 5.6x10-3 (Argon) 60 nicht gemessen 
n-Typ Gold (99,99%) Aufdampfen Balzers BAE 370 Wolfram < 10-5 10-15 ca. 60-120nm 
 
Tabelle 4-1: Herstellungsparameter für die auf den Silizium-Proben hergestellten Schottky-Kontakte 
 
Die „Qualität“ eines Schottky-Kontakts, insbesondere der Einfluss einer eventuellen 
Zwischenschicht, kann durch eine IV-Messung abgeschätzt werden. Diese Messmethode ist im 
Anhang auf Seite 131 („Auswertung von IU-Kennlinien an Schottky-Kontakten“) genauer 
beschrieben. Durch sie wurde zu Beginn der Arbeit bemerkt, dass eine 1.5 bis 3-stündige Temperung 
bei 150°C im Laborofen eine Verringerung der Sperrstromdichte der Titan-Schottky-Kontakte 
bewirkt. Deshalb ist diese Temperung standardmäßig für Titan-Kontakte auf p-Silizium verwendet 
worden. Die elektrische Kontaktierung der Vorderseite der Schottky-Dioden geschah durch dünne 
Goldfäden (Durchmesser 50µm), die mit Hilfe eines tieftemperatur-leitfähigen Epoxydharz-Klebers an 
das Metall angeklebt wurden (Aushärtung bei ca. 50°C). Um das Lösungsmittel des Klebers zu 
entfernen, wurden die Proben für 2 Stunden in einen 120°C heißen Laborofen gelagert. Für die 
elektrischen Messungen (IV, CV, DLTS) ist abschließend auf der polierten und mit einer Stecknadel 
zerkratzten Rückseite der Probe ganzflächig flüssiges GaIn-Reibelot aufgebracht worden. Dieses 
gewährleistet auch noch bei 20K einen guten ohmschen Rückseiten-Kontakt zum Probenteller. 
                                                          
72 inklusive oberflächlichlicher Oxidschicht 
73 CP6-Ätze : HNO3(100%) : CH3COOH(98%) : HF(40%) = 2:1:1. Die Oberfläche der Silizium-Probe wird durch die Salpetersäure (HNO3) 
oxidiert und durch die Flußsäure (HF) abgetragen. 
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4.1-2 DLTS 
DLTS (Deep Level Transient Spectroscopy) ist eine spektroskopische Untersuchungs-
methode, die auf D.V. Lang zurückgeht [Lan74]. Mit ihr ist es möglich, durch Defekte erzeugte 
Energieniveaus in der Bandlücke eines Halbleiters zu bestimmen. Zusätzlich liefert DLTS die relative 
Konzentration des Defekts in Relation zur Dotierkonzentration und den Majoritäts-Einfangquerschnitt 
des jeweiligen Energieniveaus. Mit Hilfe von Literaturdaten kann auf den zugrunde liegenden Defekt 
geschlossen werden. DLTS ist eine der elektrischen Methoden mit der höchsten Nachweis-
empfindlichkeit für Defektkonzentrationen [Kas97]. Das Messprinzip beruht darauf, dass die 
Raumladungszone (RLZ) eines Schottky-Kontaks oder eines pn-Übergangs durch äußere 
Spannungspulse so verändert wird, dass die thermische Emission von Majoritätsträgern aus dem 
Energieniveau ET ins Majoritätsband isoliert beobachtet werden kann. Hierfür wird beim Standard-
DLTS-Verfahren die Veränderung der RLZ mit Hilfe der differentiellen Hochfrequenz-Kapazität (vgl. 
Abschnitt „Kapazität eines Schottky-Kontaks mit tiefem Energieniveau“ auf S. 133) detektiert. Der 
Emissionsvorgang, der aus einem Ungleichgewichtszustand in einen stationären Zustand erfolgt, ist 
stark von der Temperatur abhängig, und durch deren Erniedrigung wird die thermische Emission 
soweit verlangsamt, dass sie in einen einfach zu messenden Bereich gelangt (Millisekunden). Da in 
dieser Arbeit DLTS ausschließlich an Schottky-Dioden gemessen wurde, ist im Folgenden die 
Messung für diese Art von Übergang dargestellt. 
Umladung eines Energieniveaus in der Raumladungszone 
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Abb. 4-1: Schottky-Kontakt (Gold ↔ n-Silizium) ohne äußere Spannung (U=0) und direkt nach dem Anlegen einer Sperrspannung 
U=-5V nach dem „Modell der abrupten Ladungsdichteverteilung (siehe Fußnote 154)“ (bei Raumtemperatur mit ND=1015/cm3 
(Phosphor), φGold=5,1eV [Rho88_S.48+Tab. 1.3], χSi=4,05eV) 
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Im folgenden wird ohne Beschränkung der Allgemeinheit ein n-Typ Halbleiter angenommen. 
Wird (bei konstanter Temperatur) an dem zuvor spannungsfreien Schottky-Kontakt zum Zeitpunkt t=0 
eine negative Spannung angelegt, so erhöht sich die vorhandene Verbiegung (Gl. (9-8)) der 
Energiebänder des Halbleiters, und die RLZ vergrößert sich entsprechend Gl. (9-9) (vgl. Abb. 4-1). 
Die Elektronen des Leitungsbands in dem Gebiet, welches erst durch die Sperrspannung Teil der RLZ 
wird, werden durch das nun auch dort vorhandene elektrische Feld der RLZ aus dieser verdrängt. Eine 
Abschätzung74
154
 zeigt, dass die Zeit, in der sich dieses vollzieht, bei 10-11s liegt. Nach dieser sehr kurzen 
Zeit ist somit nach dem „Modell der abrupten Ladungsdichte-Verteilung (siehe Fußnote )“ in der 
gesamten RLZ die Konzentration der freien Ladungsträger (n und p) gegenüber der ortsfesten 
Nettodotierung vernachlässigbar und ändert sich zeitlich nicht mehr, so dass dort dn/dt≈dp/dt≈0 
gesetzt werden kann. Damit sind für die Größen der Tabelle 9-1 einige Vereinfachungen möglich, die 
in der Tabelle 4-2 umgesetzt sind. Weiterhin ist die konstante Konzentration an freien Ladungsträgern 
in der RLZ die Voraussetzung dafür, dass im folgenden die Gl. (2-15) als Lösung von Gl. (2-14) 
benutzt werden kann (vgl. Tabelle 4-2), um die Auswirkungen der Sperrspannungerhöhung auf die 
Besetzung eines tiefen Energieniveaus ET (<EF, ⇒ nT(0)=NT für x>dT(U=0) mit konstanter 
Konzentration NT) zu beschreiben. Folgende Fallunterscheidung ist sinnvoll75
a) Das Energieniveau ET liegt in der unteren Bandhälfte: 
: 
Verläuft ET unterhalb seines Niveaus Een=ep (welches etwa in der Mitte der Bandlücke liegt, vgl. 
S.121), dann stellt der Schnittpunkt zwischen ET und dem Quasi-Fermi-Niveau für Löcher EFp 
grob den Übergang zwischen besetzt und unbesetzt in der RLZ dar (vgl. S.129ff und Abb. 9-2). 
Da EFp auf der Höhe des Ferminiveaus des Metalls EF,Metall in die unter Sperrspannung stehende 
RLZ eintritt und dort auch zunächst so weiter verläuft, ändert sich durch die Erhöhung der 
Sperrspannung in keinem Teil der RLZ etwas an der Besetzung des Energieniveaus ET. 
b) Das Energieniveau ET liegt in der oberen Bandhälfte: 
Verläuft ET oberhalb seines Niveaus Een=ep, dann stellt der Schnittpunkt zwischen ET und dem 
Quasi-Fermi-Niveau für Elektronen EFn grob den Übergang zwischen besetzt und unbesetzt in der 
RLZ dar (vgl. S.129ff und Abb. 9-2). Da EFn auf der Höhe des Ferminiveaus des ungestörten 
Halbleiters EF,HL in die unter Sperrspannung stehende RLZ eintritt und dort auch zunächst so 
weiter verläuft, ändert sich durch die Erhöhung der Sperrspannung der räumliche Bereich, für den 
ET über EFn liegt. Bei äußerer Spannung U=0 reicht er von x=0 bis dT(U=0) und unter 
Sperrspannung von x=0 bis dT(U). In dem Bereich, der im Augenblick der 
Sperrspannungserhöhung also hinzukommt [dT(U=0) bis dT(U)], sind alle Energieniveaus ET 
(voraussetzungsgemäß, da n-HL) mit je einem Elektron besetzt (n(t=0)=NT). Ob diese nun das 
Energieniveau ET [zwischen dT(U=0) bis dT(U)] verlassen können, hängt davon ab, ob das 
Energieniveau ET ein Majoritäts- oder ein Minoritätsniveau ist: 
                                                          
74 Bei Raumtemperatur gilt: t=dRLZ/vDrift≈dRLZ/vth≈1µm/(107cm/s)=10-11s (vDrift≈vth gilt für Si ab einer elektrischen Feldstärke von etwa 103 bis 
104V/cm = 0,1 bis 1V/µm, wie sie in der RLZ durchaus üblich ist [Pau92_S.42-43]). Eine genauso schnelle Verdrängung aus der RLZ 
erfahren natürlich auch alle freien Ladungsträger, die durch andere Vorgänge (z. B. durch Emission aus Energieniveaus in der Bandlücke 
oder thermische Generation) ins Leitungs- bzw. Valenzband in der RLZ gelangen. 
75 Die ganze Beschreibung setzt voraus, dass das NT<<ND-NAist. 
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A) Majoritätsniveau (en>ep): Entsprechend der zweiten Spalte in Tabelle 4-2 vereinfachen sich 
die Beziehungen und die Elektronenemission ins Leitungsband verläuft exponentiell mit der 
Zeitkonstanten 1/en:  teTT neNtn −=)(  
B) Minoritätsniveau (ep>en): Das Elektron verlässt das Niveau nicht, es bleibt besetzt: nT(t)=NT 
(vgl. 3. Spalte in Tabelle 4-2). Grund: Falls ein Elektron ins Leitungsband emittiert wird, 
emittiert auch ein Loch (da ep>en), so dass die vollständige Besetzung von ET mit Elektronen 
bestehen bleibt. 
 n-Typ HL (⇔n0>p0) mit EF>ET p-Typ HL (⇔n0<p0) mit ET>EF 
Definition Majoritätsniveau Minoritätsniveau Majoritätsniveau Minoritätsniveau 
 ⇔en>ep ⇔ep>en ⇔ep>en ⇔en>ep 
RLZ n≈p≈0 
nT(t=0) [im Gebiet von 
x=dT(U=0) bis dT(U)] 
NT 0 
a:=cnn+ep ep 
b:=en+cpp en 
1/Tau=a+b en ep ep en 
nT(∝)/NT=fStat=a/(a+b) 0 1 1 0 
b)t(a
TTTT (0)]en)([n)(n(t)n
+−−∞−∞=  
(siehe Gl. (2-15)) 
[im Gebiet von x=dT(U=0) bis 
dT(U)] 
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Tabelle 4-2: Vereinfachungen für die Terme a, b, Tau, fStat und nT(0) aus Tabelle 9-1 in der RLZ [genauer von x=dT(U=0) bis 
dT(U)] unter Sperrspannung U. 
 
Bezieht man entsprechende Überlegungen im p-HL mit ein (rechte Seite in Tabelle 4-2 dann kann man 
die bisherigen Überlegungen folgendermaßen zusammenfassen: Durch eine Erhöhung der 
Sperrspannung eines Schottky-Kontakts können nur Majoritätsniveaus in der Majoritäts-Bandhälfte 
umgeladen (und damit mit DLTS detektiert) werden76
Änderungen der Kapazität der Raumladungszone 
. 
Wird aufgrund der vorangehenden Betrachtungen für das in Abb. 4-1 eingezeichnete Energieniveau ET 
vorausgesetzt, dass es ein in der oberen Bandhälfte liegendes Majoritätsniveau ist, dann emittieren 
also nach Anlegen einer konstanten Sperrspannung U im Bereich zwischen dT(U=0) bis dT(U) 
Elektronen thermisch ins Leitungsband. Durch das vorhandene elektrische Feld der RLZ verlassen sie 
dieses aber unverzüglich wieder in Richtung des neutralen Halbleitergebiets (siehe Fußnote 74). Die 
Emission der Elektronen lässt aber entgegengesetzt geladene Defekte, die das Niveau ET verursachen, 
im Bereich zwischen dT(U=0) und dT(U) zurück und ändert somit die Ladungsträgerkonzentration in 
der RLZ. Solange die thermische Emission unter der konstanten Sperrspannung U anhält, verringert 
sich die Weite dRLZ der RLZ. Für den Zeitverlauf von dRLZ(t,U) lässt sich für NT<<ND nach dem 
„Modell der abrupten Ladungsträgerdichte-Verteilung (vgl. Fußnote Nr. 154 auf S. 128ff)“ folgende 
Beziehung ableiten [Sto84]: 
te
eff
T2
T
2
T
2
RLZ
2
RLZ
ne
N
N0)](Ud(U)[dU),(dU)(t,d −=−+∞=  (4-1) 
Um die thermische Emission messtechnisch gut verfolgen zu können, wird bei DLTS für ein konkretes 
Energieniveau ET die Temperatur soweit gesenkt, bis dessen Emissionskoeffizient en in den 
                                                          
76 Für pn-Dioden sind diese Einschränkungen nicht gegeben, da die Koppelung des Quasi-Fermi-Niveaus für die Minoritäten in der RLZ an 
das Ferminiveau des Metalls entfällt. 
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Millisekunden bis Sekundenbereich angewachsen ist. Damit gilt entsprechend den Ausführungen auf 
S.133 der “Fall” 2 und/oder 3 für die Berechnung der differentiellen Kapazität. Dies stimmt in beiden 
Fällen formal mit Gl. (9-16) überein: C(t,U)=εεA/dRLZ(t,U). Durch Einsetzen von Gl. (4-1) in Gl. 
(9-16) erhält man folgende Gleichung: 
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(4-2) 
Sie beschreibt die zeitliche Erhöhung der differenziellen Kapazität der Raumladungszone eines 
Schottky-Kontakts nach Anlegen der Sperrspannung U an ihren Endwert C(∝,U)=εεA/dRLZ(∝,U) 
aufgrund der Emission der Ladungsträger von einem tiefen Energieniveau ET. Die effektive Dotierung 
Neff setzt sich dabei aus der Summe der Konzentration aller Defekte (auch Dotanden) zusammen, die 
ein Niveau besitzen, welches mindestens um kT näher am Majoritätsband liegt als das Niveau ET. Eine 
Linearisierung77 (4-2) der Gleichung  resultiert in einer zeitlich exponentiellen Annäherung von C(t,T) 
an C(∞,T) und wird als Kapazitätstransiente bezeichnet [siehe auch BlOr92_S.374-377]: 
]
(T)tneG(T)eT)[1,C(T)C(t,
eff
T
N
N
2
1 −−∞=  (4-3) 
Nachdem C(t,T) sich seinem Endwert C(∞,T) hinreichend genähert hat, wird die Sperrspannung U 
aufgehoben und am Schottky-Kontakt liegt keine Sperrspannung mehr an. Die Bandverbiegung und 
die RLZ verringern sich und zwischen dT(U=0) und dT(U) liegt das Energieniveau ET jetzt wieder 
unter dem Ferminiveau EF. Dabei dringen Leitungsband-Elektronen (=Majoritäten) vom neutralen 
Halbleitergebiet in das Gebiet zwischen dT(U=0) und dT(U) und ein Teil von ihnen wird durch das 
Energieniveau ET mit einer Zeitkonstanten cnn0 (vgl. Wert für a in 2. Spalte von Tabelle 9-1) 
eingefangen. Nach hinreichender Zeit stellt sich dort das thermodynamische Gleichgewicht für die 
Besetzung des Energieniveaus ein. In diesem Zustand kann nun wieder eine Sperrspannung angelegt 
werden und erneut die thermische Emission aus Gebiet zwischen dT(U=0) und dT(U) als alleinigem 
Vorgang in Form der Kapazitätstransiente gemessen werden. Durch die wiederholte Mittelung der 
Kapazitätstransiente (vgl. Abb. 4-2) bei einer konstanten Temperatur wird das Signal-zu-Rausch- 
Verhältnis derart verbessert, dass mit guten Kapazitätsmessbrücken Werte von [C(∞,T)-
C(t=0,T)]/C(∞,T)=10-4 erreicht werden [BlOr92_S.402]. Daraus folgt mit Gl. (4-3) folgendes 
Verhältnis für das Konzentrationsverhältnis NT/Neff*G(T)/2≈NT/Neff≈10-4. Die absolute 
Nachweisempfindlichkeit der Defektkonzentration NT ist damit von der effektiven Dotierung Neff 
abhängig. 
                                                          
77 Die Linearisierung geschieht durch den Abbruch der binomischen Reihe für x<1 (⇒NT<Neff) nach dem zweiten Summanden: (1+x)-1/2=1-
(1/2)x+(3/8)x2-(5/16)x3-.... 
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Abb. 4-2: Veranschaulichung des periodisch-gepulsten Sperrspannungssignals U bei DLTS-Messungen (obere Kurve) und Beispiel 
für den Verlauf der Kapazität nach Gl. (4-3). Während die Spannung bei 0V liegt, werden von der Kapazitätsmessbrücke keine für 
die Auswertung relevanten Werte geliefert. 
 
Einfluss von Minotitätsladungsträgern bei DLTS an Schottky-Kontakten 
Die Wiederbesetzung des Energieniveaus nach dem Aufheben der Sperrspannung am Schottky-
Kontakt ist in Ausnahmefällen durch die Beteiligung von Minoritätsladungsträgern am Umladeprozess 
beeinflusst. Derartige Ausnahmekonstellationen sind: 
- Geringe Dotierkonzentration (ca. <1015/cm3) des Halbleiters verbunden mit einer sehr hohen 
Barrierenhöhe (EBarr>0.9eV für n-Typ Halbleiter) [Stol85] 
- Geringe Dotierkonzentration (ca. <1014/cm3) des Halbleiters verbunden mit einer hohen 
Barrierenhöhe (EBarr>∼0.83eV für n-Typ Halbleiter) bei Anwendung einer positiven Spannung 
nach Abschalten der Sperrspannung [Aur87] 
Die Folge ist, dass sich – im Gegensatz zum bisher Beschriebenen - Minoritätsniveaus im DLTS-
Signal bemerkbar machen und deren Ursachen unter günstigen Umständen ebenfalls identifiziert 
werden können. 
DLTS-Auswertung 
Die Kapazitätstransiente aus Gl. (4-3) ist insbesondere über den Emissionskoeffizienten en(T) 
temperaturabhängig78. Dessen einzelne Komponenten bestimmen den formalen Zusammenhang79
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(4-4) 
en nimmt durch den exponentiellen Term mit wachsender Temperatur zu (die Abhängigkeit von T2+α 
ist von untergeordneter Bedeutung) und in Abb. 4-3 (linke Grafik) ist schematisch dargestellt, wie die 
Kapazitätstransiente C(t,T) aus Gl. (4-3) entsprechend schneller ihrem Endwert C(∝,T) 
entgegenstrebt. In der rechten Grafik ist veranschaulicht, welchen Verlauf die Differenz zwischen 
                                                          
78 Im Bereich der Störstellenerschöpfung, der hier für die DLTS-Messungen vorausgesetzt wird, ist die Temperaturabhängigkeit durch 
C(∞,T) und damit über Gl. (4-2) auch diejenige durch dRLZ(∞,T) vernachlässigbar. 
79 In der ersten Umformung in Gl. (4-4) wird Gl. (2-16) in der zweiten Gl. (2-26) und Gl. (2-5) und in der letzten Gl. (2-17) für σ(T) 
zusammen mit (2-26) für vn(T) und Gl.(2-3) für NC(T) benutzt. 
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zwei Kapazitätswerten ∆C(T) (DLTS-Signal genannt) zum Zeitpunkt t1 und t2 (Korrelationszeitpaar 
genannt) als Funktion der Temperatur annimmt80
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Abb. 4-3: Transientenverlauf und DLTS-Signal (am Beispiel Chrom mit EC-ET=0,22eV, σn=6*10-14cm2, NT/Neff=0,01, G(T)=1) 
Links (4-3): Veränderung der Kapazitätstransienten C(t,T) bei unterschiedlichen Temperaturen T nach Gl.  
Rechts
Für sehr langsame (tiefe Temperatur) und sehr schnelle (hohe Temperatur) Transienten ist diese 
Differenz annähernd null und hat für eine dazwischen liegende Temperatur Tmax ein Maximum 
∆C(Tmax). Dort gelten einfache Beziehungen für die Abhängigkeit des Emissionskoeffizienten en und 
der Defektkonzentration NT von den Messparametern. Dieses zeigt die folgende Berechnung der 
Ableitung von ∆C(T) nach der Temperatur (unter Vernachlässigung der geringfügigen 
Temperaturabhängigkeit des Geometriefaktors G(T) und CHF(∞,T)): 
: Temperaturverlauf des DLTS-Signals ∆C(T)=C(t2,T)-C(t1,T), resultierend aus der Kapazitätsdifferenz zu den in der 
linken Grafik skizzierten Zeitpunkten t1 und t2. (Durch gleiche Farben ist verdeutlicht, welche Transiente in der linken Grafik 
welchem DLTS-Punkt in der rechten Grafik zuzuordnen ist.) 
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Damit lassen sich folgende Größen aus DLTS-Messungen bestimmen: 
a) EC-ET 
Wie aus der oberen Gleichung von Gl. (4-6) hervorgeht, ist der Wert des Emissionskoeffizienten en bei 
der Temperatur Tmax über das Korrelationszeitpaar [t1, t2] berechenbar. Seine Temperaturabhängigkeit 
nach Gl. (4-4) kann in die Form einer Arrhenius-Darstellung gebracht werden: 
kT
EE
nnT
e TC
α2
n )σ~ln(γ)ln( −−=+  
(4-7) 
D. h. ln(en/T2+α) über 1/T aufgetragen ergibt eine Gerade. Über ihre Steigung kann EC-ET berechnet 
werden. Der y-Achsenabschnitt liefert einen Wert für den temperaturunabhängigen Teil des 
Majoritäts-Einfangquerschnitts nσ~ (vgl. Gl. (2-26)), wenn die Konstante γn (Gl. (4-4)) bekannt ist. 
Dabei sind mehrere Korrelationszeitpaare [t1, t2] notwendig, um verschiedene [1/en(Tmax),Tmax]-
Wertepaare entsprechend Gl. (4-6) zu erzeugen und die Arrhenius-Auswertung durchführen zu 
                                                          
80 Diese Art der Korrelation zweier Messwerte wird Ratenfenster genannt und ist in der genutzten Apparatur von der Firma Sula 
Technologies elektronisch durch einen Doppel-Boxcar-Integrator umgesetzt. Bei einer digitalen Transientenauslese kann die Differenz auch 
nachträglich gebildet werden. Hier bietet sich aber auch die Nutzung der gesamten Transiente zur Auswertung an; mit welchen Methoden 
eine (Summe aus) monoexponetielle Funktion angefittet werden kann, welche prinzipiellen mathematischen Grenzen dabei gegeben sind und 
welchen negativen Einfluß Rauschen auf das Ergebnis hat, wird z. B. durch Istratov et al. [Ist99a] vergleichend diskutiert. 
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können. Wenn messtechnisch nur das DLTS-Signal ∆C(T) (und nicht die gesamte Kapazitätstransiente 
C(t,T) aus Gl. (4-3)) zur Verfügung steht, sind deshalb mehrere Temperaturdurchläufe der 
Kapazitätstransienten-Messung mit unterschiedlichen Einstellungen der Korrelationszeitpaare nötig. 
b) NT 
Mit der unteren Gleichung von (4-6) lässt sich die Konzentration des Defekts NT, der das 
Energieniveau ET in der Bandlücke erzeugt, berechnen, wenn Neff, C(∝,Tmax) und G(T) bekannt sind. 
Neff lässt sich aus einer CV-Messung bestimmen (da Neff sich entsprechend Gl. (9-15) aus d(1/C2)/dU 
ergibt). C(∝,Tmax) ist einfach die Kapazität unter der konstanten Sperrspannung U bei Tmax (ohne 
zwischendurch zu pulsen). Im Geometriefaktor, der in Gl. (4-2) definiert ist, lässt sich dT(U) über 
kT)d(dN)(de)d(xE)(dE)d(xE)d(xE 2TRLZReεε2
e
TRLZTTTRLZFRLZT 0HL
2
+−=ϕ−=>−=>−>  (4-8) 
auf dRLZ(U) und über Gl. (9-16) auf C(U) zurückführen81
(4-8
. Entsprechend dT(U=0) über dRLZ(U=0) auf 
C(U=0). C(U)=C(∝,Tmax) und C(U=0) lassen sich einfach bei der Temperatur Tmax messen. Die in Gl. 
) vorhandene Energiedifferenz ET-EF für x>dRLZ lässt sich dabei mit Hilfe des Ergebnisses für EC-
ET aus Teil a) berechnen. 
Poole-Frenkel-Effekt 
Die exakte Bestimmung des Energieniveaus EC-ET bei DLTS wird durch folgenden 
physikalischen Effekt erschwert: Die Ladungsträger eines Defekts sind durch die Coulomb-Kraft des 
Defektkerns an diesen gebunden. In der RLZ kommt es zu einer Überlagerung mit dem dort 
herrschenden elektrischen Feld ξ (etwa 103 bis 105V/cm). Dadurch verringert sich die Energiebarriere 
für die Emission des Ladungsträgers in das Leitungs- bzw. Valenzband um einen Energiebetrag ∆E 
(>0) und die Emission von Ladungsträgern aus dem Energieniveau in das entsprechende Band 
vergrößert sich. Dieser Effekt, der formal durch eine Erhöhung des Emissionskoeffizienten um den 
Faktor e∆E/kT auf der rechten Seite der Gl. (4-4) Berücksichtigung findet, heißt Poole-Frenkel-Effekt.  
∆E wurde für den eindimensionalen Fall erstmals von Frenkel [Fre38] berechnet. Das Ergebnis einer 
entsprechenden dreidimensionalen Berechnung [Har68], bei der ebenfalls ein Coulomb- als 
Defektpotential82
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 angesetzt wird, ergibt: 
 (4-9) 
z bezeichnet den Ladungszustand (in Einheiten der Elementarladung) des Defekts nach der 
Ladungsträgeremission. Findet bei der Ladungsträgeremission der Ladungsübergang - → 0 (dieses ist 
nur für einfache Akzeptoren in n-Typ Halbleitern erfüllbar) oder + → 0 (dieses ist nur für einfache 
Donatoren in n-Typ Halbleitern erfüllbar) statt, dann ist z=0 und der Poole-Frenkel-Effekt spielt keine 
Rolle (∆E=0). Der Ungenauigkeit in der Energiebestimmung, die durch den Poole-Frenkel-Effekt 
                                                          
81 Der rechte Teil von Gl. (4-8) folgt aus Gl. (9-7) und der linke, da EFn(dT)= ET(dT)  und EFn(dT)= EF(x>dRLZ) gilt (vgl.  Abb. 4-1). 
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verursacht wird, steht ein positiver Aspekt gegenüber: Die Feldstärkeabhängigkeit der Emission kann 
dazu benutzt werden, den Ladungsübergang (inkl. Donator- oder Akzeptorcharakter) des Defekts zu 
bestimmen. 
Weitere Mechanismen, die durch das hohe elektrische Feld in der RLZ zur Erhöhung des 
Emissionskoeffizienten führen (z. B. Phononen-unterstütztes Tunneln der Ladungsträger durch die 
Potentialbarriere des Defektes), werden in der Literatur [BlOr92_S.435-437] beschrieben, sind in 
dieser Arbeit aber nicht berücksichtigt worden. 
Fehlerbetrachtung 
Einzelheiten zur verwendeten DLTS-Apparatur sind im Anhang (Abschnitt 9.7) erläutert. 
Nimmt man für deren Kapazitätsmessbrücke einen relativen, zufälligen Fehler von 2% und für die 
Bestimmung der Querschnittsfläche A des Schottky-Kontakts von 5% an, dann kann man folgende 
Abschätzungen über die zufälligen Fehler uZ machen [Sto90]: 
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(4-10) 
wobei i die Anzahl der verwendeten Korrelationszeitpaare [t1,t2] ist. Bei der Bestimmung von EC-ET 
werden diese zufälligen Fehler uZ(EC-ET) aber bei weitem übertroffen durch Fehler, die dann 
entstehen, wenn 
a) der Ladungszustand z des Niveaus bei der Emission nicht bekannt ist, 
b) die Temperaturabhängigkeit des Einfangquerschnitts σMaj(T), die formelmäßig durch den 
Exponenten α in Gl. (2-26) dargestellt wird, unbekannt ist (vgl. auch Erläuterungen zu Gl. (2-26) 
auf S.12). 
Im Folgenden sei dies beispielhaft mit Hilfe von Abb. 5-31 erläutert: Dort sind die Energiewerte EC-
ET, die die Auswertung eines DLTS-Peaks, der an mehreren Schottky-Kontakten gemessen wurde, 
nach Gl. (4-7) ergibt, für die verschiedenen Konfigurationen α=0 und –2 und z=0 und 2 grafisch 
dargestellt. Zum Beispiel entnimmt man für die grünen Messwerte bei Blockhöhe 1mm in Abb. 5-31: 
Temperaturexponent des Einfangquerschnitts Ladungszustand z=0 z=2 
α=0 EC-ET≈0,07eV EC-ET≈0,15eV 
α=-2 EC-ET≈0,08eV EC-ET≈0,16eV 
 
Tabelle 4-3: Beispiel für die Abhängigkeit des Energieniveaus EC-ETT vom Temperaturexponenten des 
Einfangquerschnitts α und vom Ladungszustand z des Defekts 
 
Diese unterschiedlichen Energiewerte für z=0 im Vergleich zu z=2 können mit den zufälligen Fehlern, 
die in Gl. (4-10) abgeschätzt sind, verglichen werden: Bei 6 Korrelationszeitpaaren (häufig in dieser 
Arbeit verwendet) ergibt sich: us(EC-Et) ≈ (4%/2,24)*0,15eV ≈0,0027eV. 
Deshalb kann zusammenfassend festgestellt werden: Bei der Bestimmung von EC-ET in DLTS-
Messungen sind üblicherweise die Fehler, die in der normalerweise nicht bekannten 
Temperaturabhängigkeit des Einfangquerschnitts und in dem häufig unbekannten Ladungsübergang 
begründet sind, wesentlich größer als die zufälligen Fehler. 
                                                                                                                                                                                     
82 Dieses ist nur für Defekte, die der Effektive-Massen-Theorie unterliegen (i. Allg. flache Störstellen), exakt. 
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4.2 Optische Messmethoden 
4.2-1 Messung der Versetzungsdichte 
In dieser Arbeit wurde das Lichtmikroskop „Axiotech 100 HD“ der Firma Zeiss 
(Standardobjektive 5x, 10x 20x, 50x, 100x) für die Charakterisierung von Probenoberflächen 
eingesetzt. Versetzungen des multikristallinen Siliziums standen dabei im Hauptinteresse der 
Untersuchungen. Sie werden durch eine Defektätze, deren Ätzabtrag für defektbehaftete Stellen der 
Probenoberfläche größer als für Gebiete der ungestörten Kristalloberfläche ist, sichtbar gemacht: Die 
Durchstoßpunkte der Versetzungen durch die Probenoberfläche manifestieren sich als Ätzgrübchen 
und die Schnittlinie einer Korngrenze mit der Probenoberfläche ergibt einen linienförmigen Graben 
auf dieser. Diese Merkmale sind besonders auf polierten Proben gut zu identifizieren und eine 
lichtmikroskopische Betrachtung erlaubt, die Verteilung und Dichte der Ätzgrübchen zu bestimmen. 
Einzelheiten der für diese Arbeit verwendeten mechanischen Politur- und Ätzschritte werden aus 
Tabelle 4-4 ersichtlich (zwischen jedem Polierschritt werden die Proben wie angegeben gereinigt): Als 
Ätzmittel wurde Secco-Ätze benutzt, da diese, im Vergleich zu vielen anderen Silizium-Defektätzen, 
eine näherungsweise Unabhängigkeit der Ätzrate von der kristallografischen Orientierung der 
Siliziumkörner aufweist [Sec72, Schi76, Hei82] und sowohl für p- als auch für n-leitendes Silizium 
geeignet ist [Sec72, Schi76]. Allerdings ist ihre Ätzrate vom spezifischen Widerstand des Kristalls 
abhängig: Je kleiner dieser ist, um so kleiner ist die Ätzrate [Sec72]. Die Versetzungs-Ätzgrübchen 
haben nach 2- bis 4- minütigen Ätzungen einen Durchmesser von einem bis wenige µm. Ihre Tiefe 
erreicht etwa 1µm. 
Für die Bestimmung der Versetzungsdichte wurde eine halbautomatische Bildanalyse genutzt. 
Die einzelnen Messpositionen innerhalb eines rechteckigen Gebietes auf der polierten und danach 
geätzten Probenoberfläche werden dabei mit Hilfe eines Mikroskop-Kreuztischs auf der Probe 
automatisch angefahren (seit 1999 auch automatisch fokussiert) und an jeder Position das 
mikroskopische Bild mit einer CCD-Kamera aufgenommen. Das digitalisierte Bild wird einer 
automatischen Grauwertschwelle unterzogen und alle zusammenhängenden Pixel, die diese 
unterschreiten (d.h. dunkel auf dem Bild erscheinen), zu einem Objekt zusammengefasst. Für jedes 
Bild werden die so bestimmten Objekte und ihre wesentlichen Merkmale (Position im Bild, Fläche, 
maximaler Durchmesser,...) tabelliert und für alle Bilder einer Messung in einer Datei gespeichert. 
Anhand ausgewählter Kriterien für die Objekte wird nachfolgend entschieden, welche von ihnen als 
Versetzungen gezählt werden. Insbesondere wurde für die Anpassung der Auswahlkriterien die 
korrekte Berücksichtigung von „Versetzungsclustern“ (d.h. Gebiete, in denen Ätzgrübchen beginnen 
sich zu überlagern), und ihre Überlagerung mit anderen Kristallfehlern (z. B. Korngrenzen) sorgfälltig 
untersucht. Mit Hilfe eines ebenfalls erzeugten „Overlay“-Bildes, in dem alle als Versetzungen 
gewerteten Objekte farblich markiert werden, wurde die Versetzungsauswahl für die Objekte jedes 
einzelnen Bildes visuell beurteilt. Bei signifikanten Fehlern wurden die Objekte des entsprechenden 
Bildes manuell neu bewertet. Das Ergebnis der Messung eines rechteckigen Probengebietes kann als 
Topogramm der Versetzungsdichte dargestellt werden. Weitere Einzelheiten zur Versetzungszählung 
sind in Tabelle 2-1 enthalten. 
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Politur SiC-Schmirgelpapier abnehmender Körnung (800 → 1200 → 2400), dann Diamantpaste (3µm → 1µm → 
0,25µm)  
Reinigung destilliertes Wasser und Trichlorethanol  
Ätzung  Secco (9g KCr2O7 + 200ml dest H2O + 400ml HF(40%, frisch hinzugefügt)), Dauer: 4 min bei 
Raumtemperatur 
Versetzungs-
dichte 
Objektiv: 20x 
Grauwerttiefe: 256 
Grauwert einer defektfreien Probenoberfläche: 
160 
Bildgröße = Mikroskopausschnitt auf Probenoberfläche: 
118µm x 156µm 
Pixelanzahl eines Bildes: 571x767 
 
Tabelle 4-4: Parameter bei Politur, Probenreinigung, Ätzung und Versetzungsdichtebestimmung 
 
 
4.2-2 FTIR 
Die Fouriertransformations-Infrarot-Spektroskopie (FTIR) ist eine spektroskopische 
Untersuchungmethode von Festkörpern, Flüssigkeiten und Gasen im infraroten Spektralbereich 
(0,78µm < Wellenlänge λIR < 1000µm). Elektromagnetische Wellen aus dem IR-Bereich werden im 
Allgemeinen in einem Halbleiter durch folgende 5 Prozesse charakteristisch geschwächt: 
a) Ladungsträgerübergänge zwischen Valenz- und Leitungsband, b) Erzeugung von Gitter-
schwingungen (Phononen) des Halbleiters, c) Anregung von Freien Ladungsträger (Elektronen im 
Leitungsband, Löcher im Valenzband), d) Erzeugung von Exzitonen (Elektonen-Loch-Paare) usw., e) 
„Anregung“ von Fremdstoffen. 
In dieser Arbeit wurde FTIR dazu genutzt, Fremdstoffe in multikristallinem Silizium zu identifizieren 
und deren Konzentration zu bestimmen. Dazu wurden drei Arten von Absorptionsmechanismen 
genutzt: 
a) Vibronische Absorption
b) 
 (LVM: lokale Vibrationsmoden): Fremdatome werden im Siliziumgitter 
zu Schwingungen angeregt und erzeugen charakteristische Absorptionslinien oder Banden im 
Frequenzbereich der Halbleiter-Gitterschwingungen (Phononen) oder im Bereich zwischen 
optischen und akustischen Phononen (gap mode). Bedingung für das Auftreten einer IR-
Absorption ist eine Änderung des elektrischen Dipolmoments zwischen Anfangs- und Endzustand 
des Übergangs. Vibronische Absorption lässt sich bei jeder Temperatur beobachten. 
Absorption durch Ausscheidungen und Cluster:
c) 
 Dieser Absorptionsmechanismus lässt sich durch 
die „Effektive Medium Theorie“ beschreiben. Dabei wird die dielektrische Funktion ε*(ω) aus der 
Silizium-Matrix und der Ausscheidung zusammengesetzt. Dieser Absorptionsmechanismus ist 
ebenfalls an keinen bestimmten Temperaturbereich gebunden. 
Elektronische Absorption
IR-Absorption und Transmission im isotropen Festkörper 
: Ein Elektron eines Fremdstoffes, der ein flaches Energieniveau in die 
Bandlücke des Halbleiters erzeugt, wird vom seinem Grundzustand in ein angeregtes Niveau 
gehoben und benötigt für diesen Vorgang eine Energie, die für den Fremdstoff charakteristisch ist 
und durch die Effektive-Massen-Theorie (EMT) beschrieben wird. Da flache Störstellen bei 
Raumtemperatur im Wesentlichen ionisiert sind, lässt sich die Elektronische Absorption erst bei 
tiefen Temperaturen beobachten, da dort freie Ladungsträger zunehmend wieder an die Niveaus in 
der Nähe des Majoritätsladungsträgerbandes gebunden werden. 
Die Maxwellschen Gleichungen beschreiben die Wechselwirkung elektromagnetischer 
Strahlung mit Materie. Dabei ist die Absorption elektromagnetischer Wellen mit der komplexen 
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dielektrischen Funktion ε*(ω)=ε‘(ω)+iε‘‘(ω) verknüpft83
xe*q*q =
. Im Folgenden wird normal polarisier- und 
magnetisierbare, isotrope, leitfähige Materie vorausgesetzt. Bewegt sich (in x-Richtung: ) eine 
ebene, elektromagnetische Welle ( *E : elektrische Feldstärke, Amplitude *0E

) 
t)x(q* i*
0
* Et)(x,E ω−= e

 
(4-11) 
in Materie, so folgt aus den Maxwellschen Gleichungen, dass bei einer festen Frequenz ω nur eine 
transversale ( *E* q⊥

) oder longitudinale ( *||E* q

) Welle existieren kann. Für den komplexen Wellen-
zahlvektor q* der transversalen Welle ergibt sich folgende Dispersionsrelation [WeHa79_S.684ff, µ: 
magnetische Permeabilität84
ik)(n
c
:)(*
c
)(*q +ω=ωεµω=ω
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(4-12) 
Das rechte Gleichheitszeichen verbindet die optischen Größen Brechungsindex n und Absorptions-
index85 k (beide nicht negativ) mit dem Real- (ε‘) und Imaginärteil (ε‘‘) der dielektrischen Funktion86
n2-k2=µε‘    und    2nk=µε‘‘ 
 
als elektrische Materialparameter: 
(4-13) 
Aus der Dispersionsrelation folgt für die Intensität I(x) (Energie pro Zeit und Fläche) der 
elektromagnetischen Welle auf ihrem Weg durch Materie folgende Proportionalität [Boh98]: 
kx
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 (4-14) 
Diese Beziehung verdeutlicht, dass sich die Phase87
(4-14)
 der ebenen Welle mit der Geschwindigkeit c/n 
durch Materie bewegt und ihre Intensität dabei einer Dämpfung unterliegt, die durch den 
Absorptionsindex k charakterisiert wird. Die Vorfaktoren in der Exponentialfunktion auf der rechten 
Seite von Gl.  bilden definitionsmäßig den Absorptionskoeffizienten85 α(ω): 
)(cn
)()(k
c
2:)(
ω
ωε ′′ωµ
=ω
ω
=ωα  (4-15) 
Beim zweiten Gleichheitszeichen ist k aus Gl. (4-13) eingesetzt worden. Aus Gl. (4-14) resultiert das 
Lambert-Beersche Gesetz für die Intensitätsabnahme einer ebenen Welle in homogener Materie88
α(ω)xI(0)eI(x) −=
: 
 
(4-16) 
Dabei setzt sich α(ω) für Halbleiter in 1. Näherung additiv aus den 5 verschiedenen Absorptions-
koeffizienten der voneinander unabhängigen Absorptionsprozesse zusammen: 
∑++++= →
Defekte
i
iDefektExcitonengerLadungsträfreiePhononenLBVB )()()()()()( _ ωαωαωαωαωαωα  (4-17) 
Ist der Absorptionskoeffizient αDefekt eines Defekts, der eine Absorption bei ω=ω0 verursacht, zu 
dessen Konzentration NDefekt proportional 
                                                          
83 * kennzeichnet im Folgenden eine komplexe Größe, ‘ ihren Realteil und ‘‘ ihren Imaginärteil. 
84 Die magnetische Permeabilität µ hat für die meisten Festkörper (außer Ferromagnetika) einen frequenzunabhängigen Wert sehr nahe bei 1. 
85 Die Bezeichnung Absorptionsindex für k und Absorptionskoeffizient für α aus Gl. (4-15) ist konform zum dtv-Lexikon der Physik 
[dtv70_Band1_S.38 ] gewählt. 
86 ε*(ω):=ε‘(ω)+iε‘‘(ω), wobei sowohl ε‘ und ε‘‘ als auch n und k jeweils durch eine Kramers-Kronig-Relation miteinander verknüpft sind. 
87 ϕ:=(ω/c)nx-ωt=const repräsentiert die Phase der ebenen Welle ⇒ Phasengeschwindigkeit dx/dt=c/n 
88 Die in der IR-Spektroskopie häufig verwendete Extinktion A ist folgendermaßen definiert: A=ln(I/I0)  
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Defekt
0
0, N
)(
:)(
ωα
ωσ DefektDefektopt =  (4-18) 
, dann kann daraus die Konzentration eines Defekts aus der Messung seines Absorptionskoeffizienten 
bei ω=ω0 bestimmt werden, sofern der optische Einfangquerschnitt σopt,Defekt bekannt ist. 
Bisher (z. B. in Gl. (4-16)) ist nicht berücksichtigt, dass an der Vorder- und Rückseite der 
Probe zusätzlich eine Reflexion der elektromagnetischen Welle auftritt: Fällt die ebene 
elektromagnetische Welle aus dem Vakuum (bzw. Luft) bei x=0 senkrecht auf die polierte Vorderseite 
einer nach hinten unendlich ausgedehnten Probe, so lassen sich aus den Maxwellschen Gleichungen 
Randbedingungen für die Tangentialkomponenten des elektrischen und magnetischen Feldes für die 
einlaufende, reflektierte und in die Probe eintretende Welle (E*ein, E*refl, E*trans) aufstellen. Damit lässt 
sich das Reflexionsvermögen R∞ (= Verhältnis aus reflektierter zu eingestrahlter Intensität) der Probe 
auf den Vakuum-Brechungsindex nVak (kVak=0), den Brechungsindex der Probe nProbe und ihren 
Absorptionsindex kProbe zurückführen: 
2
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(4-19) 
Hat die Probe eine endliche Dicke dProbe und trifft der in die Probe eingetretene Teil der ebenen Welle 
senkrecht auf die polierte Probenrückseite; so wird an dieser Grenzfläche ebenfalls ein Teil der Welle 
reflektiert, während der andere Teil die Probe rückwärtig verlässt. Das Transmissionsvermögen T und 
Reflexionsvermögen Rd der Probe ergibt sich aus den entsprechenden Randbedingungen in den 
Maxwellschen Gleichungen. Für den Fall, dass der Absorptionsindex der Probe kProbe<<1 ist und die 
durch Vielfachreflexion89
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R1
)R(1
)0x(I 
)dx(I
:)T(
α
α
ω
−
∞
−
∞
−
−
=
=
=
=
e
e
 bedingte Interferenz vernachlässigbar ist, lässt sich das Ergebnis für das 
Transmissionsvermögen T vereinfachen zu [Boh98]: 
 
(4-20) 
Auswertung 
Bei den FTIR-Untersuchungen in dieser Arbeit sind Spektren des Transmissionsvermögens 
T(ω) im Wellenzahlbereichν (:=1/λ) zwischen 150cm-1 und 4000cm-1 an Silizium-Proben 
aufgenommen worden. Dabei war die Wellenzahl-Auflösung so grob eingestellt, dass sich die oben 
erwähnte Interferenz nicht bemerkbar macht (vgl. Fußnote 89). Eine Umstellung von Gl. (4-20) liefert 
das Spektrum des Absorptionskoeffizienten α(ϖ) als Funktion des Transmissionsvermögens T : 
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(4-21) 
                                                          
89 Die Vielfachreflexion entsteht dadurch, dass der an der Rückseite reflektierte Teil der Welle zum Teil auch an der Vorderseite wieder 
Richtung Rückseite reflektiert wird und sich dieses Verhalten der Hin- und Rückreflexion beliebig, aber mit schrittweise abnehmender 
Intensität, fortsetzt. Somit kommt es zu einer Überlagerung aller an der Probenvorderseite in Richtung Rückseite reflektierter Wellen mit der 
an der Vorderseite eintretenden Primärwelle, welches zu einem Interferenzmuster mit einem Wellenzahlabstand  von ∆ν=1/(2nProbedProbe) der 
Interferenzstrukturen (Maxima, Minima) im transmittierten Strahl führt [Boh98]. Da die elektromagnetische Quelle eines IR-Spektrometers 
keine monochromatische Welle, sondern gleichzeitig ein ganzes Spektrum ausstrahlt, setzen sich die einzelnen Messpunkte einer 
Transmissionsmessung aus all denjenigen Wellen, deren Wellenzahlen jeweils um diese Punkte herum liegen, zusammen. Wird der 
Wellenzahlabstand der Messpunkte des Spektrometers (=Auflösung) größer als 1/(2nProbedProbe) gewählt, so bedingt diese Überlagerung der 
Wellen, dass sich die Interferenzen für jeden Messpunkt gegenseitig auslöschen können und das Transmissionsspektrum durch Gl. (4-20) 
korrekt beschrieben wird (Voraussetzung.: kProbe<<1). 
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Die Dicke dProbe der planparallelen und doppelseitig polierten Proben wurde mit einer 
Mikrometerschraube an verschiedenen Positionen der Proben gemessen und gemittelt. Da der 
Absorptionsindex für Phononen- und Störstellenabsorption (kPhonon und kDefekt) für Silizium im 
Allgemeinen nahe bei Null liegt, kann er für die Berechnung des Reflexionsvermögens R∞ nach Gl. 
(4-19) vernachlässigt werden. Aus dieser Gleichung folgt mit einem Brechungsindex von nSi=3.43+/-
0,01 fürν=500cm-1 bis 4000cm-1 [Kri90_S.294_Fig.3] ein nahezu frequenzunabhängiges Reflexions-
vermögen von R∞,Si=0,301+/-0,00190
Die Bildung der Transmission erfolgte - konform zur Definition in Gl. 
 (mit nVak=1 und kSi=0).  
(4-20) - durch die Division 
eines Spektrums mit Probe durch das Spektrum ohne Probe. Beide Messungen wurden möglichst 
unmittelbar nacheinander und unter reproduzierbaren Bedingungen (gleiche Wellenzahlauflösung, 
gleiche Abpumpzeit, vergleichbare Scananzahl) ausgeführt, um möglichst unveränderte 
„Spektrometerzustände“ zu gewährleisten. Da die Störstellenabsorption z. T. in den Bereich der 
Phononen- und freien Ladungsträgerabsorption fällt, wird für Silizium mit Referenzproben gearbeitet, 
welche eine möglichst ähnliche Oberflächenbeschaffenheit wie die Messprobe aufweisen, aber 
möglichst verunreinigungsarm sind. Von der Messprobe und der Referenzprobe wurde jeweils das 
Transmissionsspektrum aufgenommen und mit Hilfe von Gl. (4-21) in die beiden 
wellenzahlabhängigen Spektren des Absorptionskoeffizienten umgerechnet. Da sich im untersuchten 
Wellenzahlbereich der resultierende Absoptionskoeffizient additiv aus denen für die einzelnen 
Absorptionsmechanismen zusammensetzt 
)()()(
)()()()(
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(4-22) 
können aus der Differenz91
(4-18
 der Absorptionskoeffizienten für die Mess- und die Referenzprobe die 
Absorptionskoeffizienten der einzelnen Defekte i in der Messprobe αDefekt_i bei den verschiedenen 
Frequenzen ω0_i bestimmt werden. Ist der jeweilige optische Einfangquerschnitt σopt,Defekt_i(ω0_i) aus 
der Literatur bekannt, kann mit Gl. ) die entsprechende Defektkonzentration berechnet werden. 
Eigenschaften der in dieser Arbeit benutzten Referenzproben aus Fz-Silizium sind in Tabelle 4-5 
zusammengefasst. 
 Bezeichnung Dicke [mm] [OI]/cm3 [CS]/cm3 [N]/cm3 [P]/cm3 [B]/cm3 
für N2 FZ:6300N-2 4,762 3x1014 <3x1015 <5x1014* 1,0x1012 <1x1012 
für P1 FZWAN_1 1,997 2,1x1015 <3x1015 <5x1014* 7x1011 <1x1012 
Messmethode   Mikrometer-schraube 
aus FTIR-He 
Messung 
aus FTIR-
He Messung 
 *<1014 laut 
Silchem 
aus FTIR-He 
Messung  
aus FTIR-He 
Messung 
 
Tabelle 4-5: FZ-Referenzproben (15mmx15mm, doppelseitig planparallel poliert) für FTIR-Messungen (Lieferant: Silchem, 
Hersteller: Wacker (Burghausen)) 
 
Durchführung der FTIR-Messungen 
Die FTIR-Messungen wurden mit dem Spektrometer IFS 113v der Firma Bruker durchgeführt. Dabei 
wurden die Spektren für einzelne Probenstellen in einer evakuierten Probenkammer aufgenommen. 
                                                          
90 Setzt man diesen Wert zusammen mit α=0 in Gl. (4-20), so ergibt sich ein maximales Transmissionsvermögen von TSi=53.7%. Dieses ließ 
sich für Wellenzahlbereiche, in denen keine Phononenabsorption in Silizium mehr auftritt und auch andere Absorptionsmechanismen fehlen 
(ν>1800cm-1) z. B. bei den FTIR-Messungen bei 8K beobachten. 
91 Eine nach der Differenzbildung gelegentlich noch vorhandene Krümmung der Basislinie kann durch mathematische Hilfsprogramme 
abschnittsweise beseitigt werden (z. B. „Rubberband-Methode“)  
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Messungen bei tiefer Temperatur (8K) wurden mit Hilfe eines mit flüssigem Helium gekühlten 
Kryostaten ausgeführt. Durch optische Fenster des Kryostaten gelangt der IR-Strahl dabei in den 
Probenraum. Die bei den FTIR-Messungen benutzten Einstellungen des Spektrometers sind in Tabelle 
4-6 zusammengefasst. Der für Verunreinigungen in Silizium interessante Wellenzahlbereich liegt bei 
Raumtemperatur grob zwischen 500 und 1800cm-1 und dehnt sich für tiefe Temperaturen durch die 
elektronischen Übergänge bis etwa 180cm-1 aus. Ein IR-Mikroskop, das an das Spektrometer 
angekoppelt ist und bei dem sich die Probe auf einem automatischen Verfahrtisch befindet, wurde zur 
Erstellung von Topogrammen bei Raumtemperatur benutzt. Um das Signal-Rausch-Verhältnis bei 
FTIR-Untersuchungen zu steigern, ist es üblich, mehrere Messungen kohärent zu addieren. In Tabelle 
4-6 ist damit die Spektrenanzahl (auch Scananzahl genannt) pro Messposition gemeint, wobei ein 
Spektrum einem Spiegeldurchlauf des Interferometers entspricht. Das Signal-Rausch-Verhältnis 
verbessert sich dabei mit der Wurzel der Spektrenanzahl. Weitere Einzelheiten: 
a) Probenkammer: Die durch Unterdruck vor Wasserdampf und CO2 geschützten Proben wurden 
durch eine auf der Probenoberfläche befestigte Lochblende (Durchmesser 3mm) vermessen. 
b) IR-Mikroskop: Hier wurden nicht die Spektren für jeden Messpunkt gespeichert, sondern nur die 
Absorptionskoeffizienten (genauer das Integral) für bestimmte, vorher ausgewählte 
Wellenzahlpositionen. Als Referenzspektrum wird für jeden Messpunkt das einmalig an der im 
Mikroskop eingebauten Referenzprobe gewonnene Spektrum benutzt. 
c) Kryostat: Die Kühlung des Kühlfingers erfolgt durch flüssiges Helium, welches durch den 
Kryostaten gepumpt wird. Die Messung erfolgt bei konstanter Temperatur, die durch die Helium-
Durchflussmenge per Nadelventil eingestellt wird. Für eine Veränderung der Probenposition muss der 
Kryostat zwischen den Messungen auf Raumtemperatur gebracht werden. 
 Probenkammer IR-Mikroskop Kryostat 
Strahlungsquelle (cm-1) Globar (=SiC-Stift) (100-7000) 
Gewählter Messbereich (cm-1) Probe P1: 450-1800 Probe N2: 400-2000 850-1500 400-6000 
190-700 
(Probe N3: 200-500) 
Gewählte Auflösung in cm-1 1 2 1,5 1,5 (Probe N3: 2) 
Spektrenanzahl pro 
Messposition 3x512=1536 128 
11x100 =1100 
12x100=1200 
13x100=1300 
5x50 = 250 
6x50=300 
7x50=350 
(Probe N3: 200) 
Strahlteiler (cm-1) KBr (300-4000) Mylar 3,5µm (80-700) 
Detektor (cm-1) DTGS mit KBr-Fenster (400-8000) 
HgCdTe mit 
flüssigem N2 
gekühlt (400-7000) 
DTGS mit PE-Fenster (180-7000) 
Fenster des Kryostaten - - CsJ (180 bis 15500cm-1) 
Proben (Abschnitt 5.1) (N1), N2, P1 N1, P1 N2, N3, P1 
Probentemperatur Raumtemperatur 7-9K 
Druck am Probenort 10-2mbar Atmosphäre ∼10-5mbar 
Gewählter 
Messfleckdurchmesser am 
Probenort 
3mm (rund) 0,35mm (rund) Bmax*Hmax=5*3mm (oval) Probe N3: 9mm (rund) 
Schrittweite 2mm (manuell) 1mm (automatisch) meistens 2mm (manuell) 
    
Tabelle 4-6: Spektrometer Bruker IFS 113v - Gewählte bzw. gegebene Einstellungen während der FTIR-Messungen an Proben 
dieser Arbeit in der Probenkammer, im Mikroskop bzw. im Kryostaten. Für die Strahlungsquelle, den Strahlteiler und den 
Detektor ist in Klammern der Wellenzahlbereich in cm-1 angegeben, in dem ihr Einsatz laut Angaben des Spektometerherstellers 
Bruker sinnvoll ist (DTGS: Deuterium-TriGlycinSulfat, CsJ: Cäsium-Jodid) 
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4.2-3 SPV 
Für die Untersuchung der Diffusionslänge der Minoritätsladungsträger wurde in dieser Arbeit 
hauptsächlich die SPV-Methode (Surface Photovoltage) verwendet. Gegenüber vergleichbaren 
Messmethoden (z. B. MW-PCD: micrco wave detected photoconductive decay) ist der zu vernach-
lässigende Einfluss der Oberflächen-Rekombinationsgeschwindigkeit der Probe auf die Bestimmung 
der Diffusionlänge der Minoritätsladungsträger im Probeninneren von Vorteil. Bei der SPV-Methode 
werden die durch die Absorption eines monochromatischen Strahls (Überbandlicht, d.h. hν>EG) auf 
seinem Weg in das Halbleiterinnere erzeugten Elektronen-Loch-Paare zur Messung ausgenutzt. Diese 
zusätzlich erzeugten Ladungsträger werden je nach Größe der lokalen Diffusionslänge mehr oder 
weniger weit aus dem Gebiet ihrer Erzeugung herausdiffundieren. Ein Teil von ihnen wird im Inneren 
der Probe rekombinieren, aber in Abhängigkeit von der Diffusionslänge wird ein Teil die 
Probenoberfläche erreichen. Diese weist durch dort vorhandene Ladungen (Grenzflächen und 
Oxidladungen) eine Bandverbiegung auf. Die Minoritätsladungsträger, die die damit verbundene 
Raumladungszone erreichen, bewirken nun eine Änderung der Bandverbiegung. 
Bei SPV wird das eingestrahlte Licht mit einem Chopper moduliert, so dass die 
Bandverbiegung dieser Frequenz folgt. Die derart variierende Bandverbiegung wird indirekt 
gemessen, indem kapazitiv die Spannung zwischen der Probenunterseite und einer über der 
Probenoberseite befindlichen, für den monochromatischen Strahl transparenten Elektrode abgegriffen 
wird. Die Elektrode ist mittels Dielektrikum (Luft oder Mylar-Folie) von der Oberseite getrennt. 
Damit keine Ladungsträger die RLZ an der Probeunterseite erreichen können und dort eine 
überlagernde Spannung erzeugen, muss bei den SPV-Messungen gewährleistet sein, dass die Probe 
ausreichend dick ist (d.h. Dicke >> 1/α, α: Absorptionskoeffizient). 
Die SPV-Spannung kann mit Hilfe der eindimensionalen Poissongleichung in Abhängigkeit 
von Eigenschaften der Probe (Konzentration der freien Ladungsträger im thermodynamischen 
Gleichgewicht: n0 bzw. p0, Minoritäts-Diffusionlänge: L, Oberflächenrekombinationsgeschwindigkeit 
s an der RLZ-Grenze, Minoritäts-Diffusionskoeffizient: D) und der Photonen-Flussdichte φ [in 
1/(s*cm2)] des Lichts berechnet werden. Außerdem gehen die wellenlängenabhängigen Größen 
Reflexionsvermögen R∝(ω) und Absorptionskoeffizient α(ω) ein. Für die SPV-Messung werden nun 
nacheinander an einer Probenstelle verschiedene Wellenlängen des monochromatischen Lichts aus 
einem Bereich, bei dem das Reflexionsvermögen R∝(ω) der Probe als konstant angesehen werden 
kann, eingestellt. Bei der im Institut für Experimentelle Physik von A. Lawerenz [Law02_S.50-73] 
aufgebauten Apparatur wurden in der Regel neun Werte zwischen 790nm und 1000nm benutzt 
(Xenon-Lampe + Gittermonochromator): Dabei wurde die Photonen-Flussdichte92
)HLpfür(Ucmit)L(c)( SPVL)R1(
)s(n
kT
e1 L
D
0 −=+=αφ −
+
α
 φ so eingestellt, 
dass die SPV-Spannung für die gewählten Wellenlängen gleich ist. In diesem Fall ergibt sich ein 
einfacher Zusammenhang zwischen φ und dem Absorptionskoeffizienten α, der in Abhängigkeit von 
der Wellenlänge tabellarisch veröffentlicht ist: 
 
(4-23) 
                                                          
92 Detektion mit einer Solarzelle 
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Die Darstellung von φ über 1/α (SPV-Graf genannt) ergibt also eine Gerade, über deren extrapolierten 
Schnittpunkt mit der 1/α-Achse die gesuchte, lokale Diffusionslänge L resultiert93
Die in dieser Arbeit untersuchten Proben wurden mechanisch poliert und weisen deshalb eine 
hohe Oberflächen-Rekombinationsgeschwindigkeit s auf. Dieses führt aufgrund der obigen Gleichung 
zu einer kleineren SPV-Spannung USPV. Um dennoch ein ausreichendes Signal-zu-Rausch-Verhältnis 
der SPV-Spannung zu ermöglichen, wurden die Proben einer speziellen Oberflächenpräparation 
unterzogen, die die Oberflächenrekombination erniedrigt. Die Proben wurden für ca. 7s einer CP6 
ähnlichen Glanzätze ausgesetzt [HNO3(100%):HF(40%):CH3COOH(100%) = 1:8:8] und anschließend 
einige Minuten mit destilliertem Wasser im Ultraschall-Bad gespült. Vor dem Beginn der SPV-
Messungen wurde mindestens ein Tag abgewartet, um an der Probenoberfläche eine native 
Oxidschicht aufzubauen. Für n-leitende Proben reichte diese Oxidschicht nicht aus, um ein 
ausreichend großes Signal-zu-Rausch-Verhältnis der SPV-Spannung zu erzielen. Deshalb wurden 
diese Proben zusätzlich für 10 Minuten in KMnO4-Lösung getaucht, wodurch in der Probenoberfläche 
eine stärkere Bandverbiegung (Inversionsschicht) durch den Einbau von (MnO4)2- Ionen erzeugt wird 
[Law02_S.73]. 
.  
Die örtliche Auflösung der SPV-Messung wird durch den Durchmesser des Lichstrahls 
bestimmt (sofern die Diffusionslänge nicht größer als dessen Durchmesser ist) und betrug bei der für 
die topografischen Messungen der Proben gewählten Elektrode etwa 0,7mm, während für die 
Schrittweite 0,5mm gewählt wurde. Die durch das monochromatische Licht bei den SPV-Messungen 
erzeugten Überschussladungsträgerkonzentrationen liegen im Bereich der Niedriginjektion 
(∆n=∆p<<Max(n0,p0)). Die Photonen-Flussdichte φ während der Messung liegt nur im Promille-
Bereich der üblichen Sonnenbestrahlung von Solarzellen. Diese und weitere Eigenschaften der SPV-
Messmethode, ihrer Anwendung und die Einzelheiten der SPV-Apparatur, die für diese Arbeit genutzt 
wurde, sind bei Lawerenz [Law02] beschrieben. 
                                                          
93 inklusive ihrer Standardabweichung aus der Anwendung des Fehlerfortpflanzungsgesetzes für die Gerade 
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5 Nachweis und Verteilung von Defekten im bodennahen 
Blockbereich 
Im ersten Abschnitt (5.1) dieses Kapitels werden die in dieser Arbeit untersuchten Proben aus 
dem unteren Bereich von 2 Spezialblöcken vorgestellt. Die anschließenden vier Abschnitte (5.2 bis 
5.5) sind den an ihnen erzielten Untersuchungsergebnissen gewidmet: Im Abschnitt 5.2 wird die 
Diffusionslängenvariation im unteren Blockbereich dargestellt und mit der Verteilung der 
Versetzungsdichte verglichen. Die drei anschließenden Abschnitte befassen sich mit dem Nachweis 
von Defekten in den Proben (5.3: FTIR bei Raumtemperatur, 5.4: FTIR bei 8K, 5.5: DLTS). Jeder 
Abschnitt beginnt mit der Defektidentifikation, d. h. der Zuordnung der Messsignale zu einzelnen 
Defekten. Anschließend erfolgt die Darstellung des blockhöhenabhängigen Konzentrationsverlaufs der 
Defekte. In Abschnitt 5.5 wird diese Gliederung zuerst für die DLTS-Untersuchungen in der oberen 
und anschließend in der unteren Hälfte der Silizium-Bandlücke durchlaufen. Ergebnisse mittels 
anderer Messmethoden werden direkt dort, wo sie ergänzende Informationen liefern, vorgestellt. 
5.1 Probenmaterial 
Reguläre Sliziumblöcke für die Photovoltaik sind in einem Konzentrationsbereich zwischen 
etwa 7x1015/cm3 und 3x1016/cm3 (2 bis 0,4Ωcm, [Bay94]) mit Bor p-dotiert sind. Die in dieser Arbeit 
untersuchten Proben stammen aus Spezialblöcken (Grundfläche ≈ 22cm*22cm, Höhe ≈ 16cm), die in 
einer Blockguss-Versuchsanlage94 produziert wurden. Ihre Dotierkonzentration wurde gezielt geringer 
als bei regulären Blöcken gewählt und zwei Spezialblöcke wurden mit Phosphor statt Bor dotiert. 
Dahinter steht folgende Überlegung: DLTS-Messungen an Schottky-Kontakten95
4.1-2
 erlauben nur die 
Detektion von Majoritätsniveaus in der zum Majoritätsband benachbarten Hälfte der Bandlücke (vgl. 
Abschnitt ). Die Nachweisgrenze für Defekte ist an die Dotierkonzentration gekoppelt (vgl. Gl. 
(4-6)). Um beide Bandhälften sensitiv untersuchen zu können, braucht man deshalb sowohl schwach 
p-dotiertes als auch schwach n-dotiertes Probenmaterial. 
Aus einem der bor- und einem der phosphordotierten Spezialblöcke wurden vertikale, bis zum 
Blockboden reichende Parallelscheiben (ca. 100mm x 100mm Fläche, Dicken zwischen 2 und 5mm) 
gesägt96 Abb. 5-1, die an einer Seite bis auf wenige Millimeter an den Blockrand heranreichen. In  und 
Abb. 5-2 ist skizziert, wie die Vertikalscheiben im Block angeordnet sind. Die Vertikalscheiben aus 
dem Bor dotierten Spezialblock haben nur wenige Millimeter Abstand zueinander, während die 
Vertikalscheiben aus dem phosphordotierten Spezialblock wenige Zentimeter voneinander entfernt 
sind. Auf den Skizzen der Vertikalscheiben sind die Proben, an denen die in dieser Arbeit 
beschriebenen Messungen durchgeführt wurden und deren jeweiligen Positionen angedeutet. Die 
Proben P1, P2 und P3 stammen aus dem Bor dotierten Spezialblock (p-Typ), während die Proben N1 
bis N3 aus dem phosphordotierten Spezialblock (n-Typ) kommen97 Tabelle 5-1.  auf Seite 59 fasst die 
Probendaten zusammen. 
 
                                                          
94 Standort: Burghausen, Firmeninterne Bezeichnung: K6 
95 Im Gegensatz dazu steht bei DLTS-Messungen an pn-Dioden die gesamte Bandlücke zur Verfügung. Bei der Herstellung einer pn-Diode 
auf einer Silizium-Probe muß diese einer Temperatur von einigen hundert Grad ausgesetzt werden. Dabei kann nicht ausgeschlossen werden, 
dass sich der Defekthaushalt und die Defektverteilung in der Probe durch die Temperatureinwirkung verändert, welches dem 
Untersuchungsziel entgegengestanden hätte. 
96 Dieses geschah durch den Hersteller Bayer Solar. 
97 Die nicht systematische Zuordung der Probennummerierung zu den Vertikalscheiben ist durch die Festlegung eines Teils dieser 
Nummerierung schon vor Begin der Messphase dieser Arbeit bedingt. 
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Abb. 5-1 : Bordotierter Spezialblock 6021 
 
Oberstes Bild
 
: Anordnung der Vertikalscheiben; vereinfachend reichen sie bis an den Blockrand. In Realität wurden wenige 
Millimeter des Blockrands entfernt, bevor die Vertikalscheiben gesägt wurden. 
Untere vier Bilder: Anordnung der aus den Vertikalscheiben entnommenen Proben und der daran durchgeführten 
Untersuchungen 
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Block Dotierung Scheibe Probe Breite x Höhe [mm2] Dicke [mm] Untersuchungen 
  12 P3 10x20 ∼2 DLTS 
6021 Bor 14 P2 100x75 ∼2 Widerstand 
  15 P1 33,1x40,4 1,920 VD, SPV, FTIR (RT, 8K) 
  16    TEM 
  12 N3 10x20 1,66 FTIR (8K, Temperung) 
6023 Phosphor 15 N1 41,2x47,0 ∼2 SPV, DLTS, Versetzungsdichte 
  27 N2 10x35 4,790 FTIR (RT, 8K) 
 
Tabelle 5-1: Eigenschaften der Proben, auf die im Text Bezug genommen wird 
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Abb. 5-2: Phosphordotierter Spezialblock 6023 
 
Oben links
 
: Anordnung der Vertikalscheiben; vereinfachend reichen sie bis an den Blockrand. In Realität wurden wenige Millimeter 
des Blockrands entfernt, bevor die Vertikalscheiben gesägt wurden. 
Restliche Bilder
5.2 Lebensdauer, Diffusionslänge und Versetzungsdichte 
: Anordnung der aus den Vertikalscheiben entnommenen Proben und der daran durchgeführten Untersuchungen 
In Abb. 5-3 ist die Verteilung der Minoritätsladungsträger-Lebensdauer in der vertikalen 
Scheibe Nr.15, die bis zum Boden des bordotierten Spezielblocks reicht (vgl. Abb. 5-1), dargestellt. 
Die Messung wurde mit der MW-PCD Methode (micrco wave detected photoconductive decay) an der 
unpolierten Scheibe ohne Oberflächenpassivierung gewonnen. Im untersten Bereich der Scheibe 
erkennt man ein etwa 2cm breites Gebiet mit stark herabgesetzter Lebensdauer der 
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Minoritätsladungsträger. Die minimale Lebensdauer wird mit Werten unter 2µs in einem etwa 1 bis 
1,2cm breiten Streifen, der parallel zum Blockboden in etwa 1cm Abstand von diesem verläuft, 
sichtbar. An der linken Seite der Abb. 5-3 ist ebenfalls eine durch eine reduzierte Lebensdauer 
gekennzeichnete Zone zu erkennen. Sie ist hier nicht ganz vollständig bis zum seitlichen Rand des 
Blocks abgebildet, da von den seitlichen Blockrändern wenige Millimeter vor dem Sägen der 
vertikalen Scheiben entfernt wurden. 
 
                    Blockboden 
 
 
   τ/µs  
Abb. 5-3: Lebensdauer-Topografie, gemessen an 
einem Ausschnitt der unpolierten Vertikalscheibe 
Nr. 15 des bordotierten Spezialblocks, aus der 
später die Probe P1 gesägt wurde. 
Der gerade beschriebene Verlauf für die Minoritätsladungsträger-Lebensdauer im unteren 
Bereich des bordotierten Spezialblocks ist auch für Produktionsblöcke charakteristisch. Ein zweiter 
häufig an Produktionsblöcken anzutreffender Lebensdauer- (bzw. Diffusionslängen-)verlauf ist durch 
einen minimalen Wert direkt in den untersten Millimetern des Blockbodens gekennzeichnet, der bei 
einigen Zentimetern Blockhöhe in einem etwa 1cm schmalen Übergangsbereich rapide auf ein nahezu 
konstant hohes Niveau ansteigt. Dieses „Verhalten“ wird für den phosphordotierten Spezialblock 
beobachtet, wie die mittels SPV-Messungen ermittelte Diffusionslängenverteilung98
Die Probe P1 ist Teil der Scheibe Nr. 15 aus dem bordotierten Spezialblock (vgl. 
 in der Probe N1 
(Abb. 5-6) zeigt. 
Abb. 5-1). 
Deshalb spiegelt sich in ihrem Diffusionslängen-Topogramm (linke Hälfte von Abb. 5-4) der 
Lebensdauerverlauf aus dem entsprechenden Gebiet von  Abb. 5-3 wieder (formaler Zusammenhang: 
L=(D*τ)1/2, vgl. Gl. (2-2)). Im rechten Teil der Abb. 5-4 ist die Versetzungsdichte inklusive 
Versetzungsclustern in der Probe P1 dargestellt. Die reduzierte Diffusionslänge im bodennahen 
Bereich ist in Abb. 5-4 in die Gebiete A und B unterteilt. Gebiet A - die untersten ca. 8mm vom Block 
- ist durch geringe, z. T. stark streuende Diffusionslängenwerte und Gebiete, in denen die SPV-Grafen 
keine vernünftige Ermittlung der Diffusionslänge erlauben (weinrote Flächen in Abb. 5-4), 
gekennzeichnet99
                                                          
98 Die SPV-Messungen wurden von Herrn Dr. A. Lawerenz am Institut für Experimentelle Physik (Freiberg) durchgeführt. 
. Diese nicht messbaren Gebiete erreichen in etwa 5 bis 7mm Blockhöhe ihre größte 
laterale Ausdehnung. Die Ursache für ein derartiges Verhalten bei SPV-Messungen ist in den dort 
lokal in der Probe vorhandenen elektrischen Feldern begründet. Diese Felder entstehen in der 
Raumladungszone zwischen p- zu n-leitenden Gebieten. FTIR-Messungen zeigen, dass in diesem 
Abstandsbereich vom Boden eine Überkompensation der Bor-Dotierung durch Thermische Donatoren 
99 Das SPV-Phasendiagramm zeigt hier einen Sprung von etwa 180° an, welches auf einen p-n-Übergang hindeutet. 
B
lo
ck
ra
nd
 
8,
2 
cm
 
5 Nachweis und Verteilung von Defekten im bodennahen Blockbereich 
 
61 
(TD) und Shallow Thermal Donors (STD) in n-Leitung verursacht wird (siehe ausführliche 
Darstellung dieser Resultate in Kapitel 5.4). 
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Abb. 5-4: Topogramm der Diffusionslängen aus SPV-Messung (links) und Versetzungsdichte-Topogramm (rechts) von Probe P1. Die 
farbigen Linien im linken Diagramm kennzeichnen die Bahnen, die in Abb. 5-5  herausgegriffen werden. 
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Abb. 5-5: Profile der Diffusionslänge und Versetzungsdichte an versetzungsarmen (bei x=16 und 30mm) und versetzungsreichen 
Bahnen (x=18mm) aus Abb. 5-4) 
Im Bereich B (ab etwa 8mm Abstand vom Boden) ist die Diffusionslänge relativ konstant, 
d.h. bei geringer Versetzungsdichte um 50µm, bei hoher Versetzungsdichte zwischen etwa 15 und 
30µm (vgl. auch Abb. 5-5). In den Probenbereichen oberhalb von B überwiegt eine Diffusionslänge 
von etwa 80-100µm, die von Gebieten erniedrigter (40-80µm, Bereiche C) und erhöhter 
Diffusionslänge (120-220µm, Bereiche D) durchsetzt sind. Diese Unterschiede sind auch im oberen 
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Teil der Abb. 5-5 an den Kurven aus dem Diffusionslängen-Topogramm für drei vertikal vom 
Blockboden nach oben verlaufende Bahnen zu erkennen. 
Die Versetzungsdichte ist für große Bereiche von Probe P1 mit Werten weit unter 105/cm2 
(rechte Hälfte von Abb. 5-4) im Vergleich zu Proben aus Standardblöcken relativ gering (vgl. 
KOSI99_S.11-30 bis 11-31). Zwischen x=17mm und 19mm erkennt man, dass ein Gebiet „hoher“ 
Versetzungsdichte (1 bis 4x105/cm2, stellenweise – in Clustern - auch 106/cm2 und darüber) fast 
vertikal vom Blockboden nach oben verläuft. Ein dazu annähernd paralleles Gebiet erhöhter 
Versetzungsdichte zwischen x=22mm und 24mm ist im Gebiet C2 vorhanden. Leicht erhöhte 
Versetzungsdichten sind auch am linken Rand der Probe und direkt am Blockboden zu finden. Der 
quantitative Vergleich der Versetzungsdichte für eine Bahn, die durch das Gebiet C2 verläuft, zu zwei 
Bahnen, die durch Gebiete mit geringerer Versetzungsdichte (D1, D2) verlaufen, ist im unteren Teil der 
Abb. 5-5 verdeutlicht. Der Vergleich zwischen Diffusionslängen- und Versetzungsdichte-Topogramm 
in Abb. 5-4 lässt unter Zuhilfenahme der Darstellung in Abb. 5-5 folgende Aussagen zu: 
a) In den Bereichen C ist deutlich zu erkennen, dass eine hohe Versetzungsdichte die Gebiete mit 
niedriger Diffusionslänge prägt. 
b) Die Gebiete mit im Vergleich zur restlichen Probe hoher Diffusionslänge (Bereiche D mit 
L>150µm) weisen keine verringerte Versetzungsdichte auf. 
c) In den bodennahen Bereichen A und B ist die Verringerung der Diffusionslänge über den 
gesamten horizontalen Bereich der Probe sichtbar. Daraus folgt, dass die Reduktion nicht primär 
durch die Versetzungsdichte verursacht wird. Stellen hoher Versetzungsdichte in den Bereichen A 
und B verstärken die Diffusionslängenreduktion dort nur leicht. 
Für die phosphordotierte Probe N1 (Abb. 5-6) besteht in dem bodennahen Bereich geringer 
Diffusionslänge (ca. unterste 17 mm) ebenfalls kein direkter Zusammenhang zwischen der geringen 
Diffusionslänge und der Versetzungsdichte, so dass auf eine Darstellung letzterer verzichtet wurde. 
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Abb. 5-6:  Diffusionslängentopo-
gramm der Probe N1. Bei x=0 liegt in 
etwa der Blockrand. Außerdem sind 
die Au-Schottky-Kontakte (DLTS-
Messungen) entlang der Bahnen bei 
x=10,7 / 29,9 / 34,7mm angedeutet. 
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Anhand dieser Ergebnisse für die Proben P1 und N1 lässt sich folgende Aussage treffen: Erst 
oberhalb des Bodenbereichs (in Abb. 5-4 und Abb. 5-5 bis etwa 17mm Blockhöhe) wird eine 
Korrelation von Gebieten verringerter Diffusionslänge mit einer erhöhten Versetzungsdichte 
beobachtet100
5.3 FTIR bei Raumtemperatur im bodennahen Bereich 
. Für die Ursache der reduzierten Diffusionslänge im bodennahen Bereich der Blöcke 
spielen die Versetzungen eine untergeordnete Rolle; hier müssen andere Effekte den 
Diffusionslängeneinbruch entlang des Bodens prägen. Um diese Ursachen zu ermitteln, sind weitere 
Untersuchungen an den Proben P1, N1 und Parallelproben durchgeführt worden, die in den 
anschließenden Kapiteln behandelt werden. 
Im Folgenden wird zunächst die Zuordnung der in den Proben P1, N1 und N2 beobachteten 
FTIR-Linien zu verschiedenen Defekten beschrieben (Abschnitt 5.3-1). Mit Hilfe aus der Literatur 
entnommener Werte für die optischen Einfangquerschnitte (vgl. Tabelle 9-2) können die 
Konzentrationen der einzelnen Defekte berechnet werden. Ihre blockhöhenabhängigen 
Konzentrationsverläufe werden im zweiten Abschnitt (5.3-2) für die Probe P1 und N2 vorgestellt. 
5.3-1 Identifikation von Defekten mittels FTIR-Untersuchungen bei Raumtemperatur 
An den Proben P1, N1 und N2 wurden bei Raumtemperatur Messungen in der FTIR-
Probenkammer mit den in Tabelle 4-6 (S.54) angegebenen Einstellungen durchgeführt. Dabei wurde 
der gesamte Höhenbereich der Proben an verschiedenen vertikalen Bahnen mit einem 
Messpunktabstand von 2mm untersucht (Probe P1 bei x=21, 24, 27 und 30mm, vgl. untere linke 
Grafik von Abb. 5-1, Probe N1 bei x=30mm, Probe N2 bei x=5mm, vgl. untere rechte Grafik von 
Abb. 5-2). Die Absorptionsspektren α(ν) wurden auf die in Abschnitt 4.2-2 (S.52ff) beschriebene Art 
aus den entsprechenden Transmissionsspektren T(ν) gewonnen. Abb. 5-7 zeigt exemplarisch die 
Absorptionsspektren im Bereich von 1800cm-1 bis 450cm-1 für drei Höhenpositionen in Probe P1 bei 
x=21mm. Die darin skizzierten Ausschnitte sind in Abb. 5-8 a bis c für bis zu 9 verschiedene 
Höhenpositionen vergrößert dargestellt. Die anhand dieser Absorptionslinien durchgeführte 
Identifizierung der verursachenden Defekte werden im Folgenden - nach den gefundenen Defekten 
absatzweise geordnet - besprochen. Der Vergleich mit Literaturdaten zu Wellenzahlpositionen, 
Intensitätsverhältnissen und Halbwertsbreiten der Absorptionslinien zeigt, dass die in den Messungen 
vorhandenen Absorptionsmaxima fast ausschließlich sauerstoff-, stickstoff- und kohlenstoffhaltigen 
Defekten zuzuordnen sind. 
                                                          
100 Detaillierte Untersuchungen für die Diffusionslängenvariation in Abhängigkeit von der Versetzungsdichte (und deren Belegung mit 
Sauerstoff) in diesem von Randeffekten unbeeinflußten mittleren Bereich eines Standardblocks werden z. B. in der Arbeit von Law02 
dargelegt. 
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Abb. 5-7: FTIR-Spektren bei Raumtemperatur an drei Höhenpositionen von Probe P1 (bei x=21mm). Die Rechtecke kennzeichnen 
die Ausschnitte, die in den angegebenen Abbildungen dargestellt sind. 
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Abb. 5-8a: 
Ausschnitt aus Abb. 5-7, der die FTIR-
Absorptionslinien von NN, NNO, O-Dimer und 
unbekannter Linien (?) an verschiedenen 
Höhenpositionen von Probe P1 (bei x=21mm) 
bei Raumtemperatur darstellt 
(unterschiedliche Skalierung!). Grüne Dreiecke 
in der oberen Grafik veranschaulichen die 
Halbwertsbreite (FWHM) für den Peak des 
Absoptionskoeffizienten bei 1013cm-1. 
90
0
89
0
88
0
87
0
86
0
85
0
84
0
83
0
82
0
81
0
80
0
79
0
78
0
77
0
76
0
75
00,00
0,01
0,02
0,03
0,04
? 810cm -1
87
4c
m
-1
777cm -1?
?
Probe: P1
x=21mm
766cm -1
NN
?
NNO801cm -1
840cm -1
Blockhöhe h=
 2mm
 10mm
 20mm
 30mm
 38mm
Ab
so
rp
tio
ns
ko
ef
fiz
ie
nt
 α
/c
m
-1
Wellenzahl ν/cm-1  
Abb. 5-8b Abb. 5-8a Abb. 5-8c 
5 Nachweis und Verteilung von Defekten im bodennahen Blockbereich 
 
65 
17
60
17
50
17
40
17
30
17
20
17
10
17
00
16
90
16
80
0,00
0,02
0,04
0,06
0,08
FWHM=30,8 bis 32,3cm-1
OI
1720cm-1
Ab
so
rp
tio
ns
ko
ef
fiz
ie
nt
 α
/c
m
-1
Wellenzahl ν/cm-1
11
50
11
40
11
30
11
20
11
10
11
00
10
90
10
80
10
70
0
1
2
3
4
5
OI1107cm
-1
FWHM=32,8 bis 33,3cm-1
Probe: P1
x=21mm
     Blockhöhe h=
 2mm   14mm
 4mm   20mm
 6mm   30mm
 8mm   38mm
 10mm
 
13
00
12
90
12
80
12
70
12
60
12
50
12
40
12
30
12
20
12
10
12
00
11
90
11
80
11
70
11
60
11
50
11
40
0,00
0,02
0,04
0,06
0,08
0,10
OI
122
6cm
-1
Ab
so
rp
tio
ns
ko
ef
fiz
ie
nt
 α
/c
m
-1
Wellenzahl ν/cm-1
12
50
12
40
12
30
12
20
12
10
12
00
0,00
0,02
0,04
0,06
0,08
OI
122
6cm
-1
FWHM=21 bis 23,5cm-1
Probe: P1
x=21mm
     Blockhöhe h=
 2mm   14mm
 4mm   20mm
 6mm   30mm
 8mm   38mm
 10mm
 
Abb. 5-8b: Ausschnitt aus Abb. 5-7 für die FTIR-Linien von OI bei 1107, 1720 und 1226cm-1 an verschiedenen Höhenpositionen von 
Probe P1 (bei x=21mm). Die Halbwertsbreite (FWHM) für die drei Peaks des Absorptionskoeffizienten ist durch grüne Dreiecke 
veranschaulicht. 
Abb. 5-8c: 
Ausschnitte aus Abb. 5-7 für die FTIR-Linien von OI bei 514 cm-1 
(oben) und 560cm-1 (unten) an verschiedenen Höhenpositionen 
von Probe P1 bei x=21mm. Die Halbwertsbreite (FWHM) für die 
beiden Peaks des Absorptionskoeffizienten ist durch grüne 
Dreiecke veranschaulicht. 
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Abb. 5-9: 
(siehe auch Tabelle 9-5 im Anhang) 
 
Obere Grafik
Die Messwerte (rote Punkte) ergeben sich aus den 
Verhältnissen der FTIR-Absorptionskoeffizienten an den 
durch OI verursachten Wellenzahlpositionen zu dem 
Absorptionskoeffizient bei 1107cm-1 für die verschiedenen 
Probenpositionen (vgl. 
: 
Abb. 5-7 und Abb. 5-8a-c). 
 
Untere Grafik
Halbwertsbreiten (grüne Punkte) der Peaks des 
Absorptionskoeffizienten an den gleichen 
Wellenzahlpositionen 
: 
 
Obere + untere Grafik
Die grauen Balken (inklusive schwarzer Fehlerintervalle) 
stellen Literaturangaben dar. Zur Nomenklatur der durch 
OI verursachten Absorptionsmoden auf der x-Achse siehe 
Fußnote 
: 
101
Interstitieller Sauerstoff 
. Die jeweilige Wellenzahlposition der Peaks 
des Absoptionskoeffizienten ist oberhalb der oberen Grafik 
angegeben. 
Interstitieller Sauerstoff verursacht bei FTIR-Messungen an Raumtemperatur in kristallinem 
Silizium Absorptionslinien an den Wellenzahlpositionen 514, 560102
Abb. 5-8
, 1059, 1107, 1226 und 1720cm-1 
[Hal98]. Der Verlauf des Absorptionskoeffizienten α an diesen Stellen ist in den  b und c 
(unterschiedliche Skalierung!) für 9 der insgesamt 19 vermessenen Höhenpositionen entlang der Bahn 
bei x=21mm von Probe P1 detailliert dargestellt. Auch an den Höhenpositionen der drei anderen 
untersuchten Bahnen von Probe P1 (vgl. rechte untere Grafik in Abb. 5-1) und von Probe N2 (vgl. 
rechte untere Grafik in Abb. 5-2) treten bei diesen Wellenzahlen entsprechende Maxima auf, die in der 
Regel mit zunehmender Blockhöhenposition abnehmen. Nur die Linie bei 1059cm-1 konnte nicht 
beobachtet werden, da sie von der Flanke des Maximums bei 1107cm-1 verdeckt wird. Für die 
sauerstoffkorrelierten Wellenzahlpositionen ist aus der oberen Grafik von Abb. 5-9 ersichtlich, dass 
die zwischen dem Absorptionskoeffizienten-Maximum bei 1107cm-1 und den Maxima an den anderen 
Wellenzahlpositionen gebildeten Intensitätsverhältnisse für die unterschiedlichen Blockhöhen 
ziemlich ähnlich sind. Außerdem stimmen sie mit denen in der Literatur angegebenen Werten [Paj85] 
im Allgemeinen gut überein. Der untere Teil der Abb. 5-9 zeigt, dass auch die Halbwertsbreiten103
                                                          
101 Eu, A2u, A1g sind die irreduziblen Darstellungen der D3d-Punktgruppe (Bezeichnungen aus der Gruppentheorie), 2DLFM bedeutet: two-
dimensional low frequency mode 
 
(FWHM: full with at half maximum) der Absorptionsmaxima im Wesentlichen mit den Literaturdaten 
korrespondieren. An der Position 1013cm-1 fällt allerdings auf, dass die dortigen Halbwertsbreiten 
102 Diese Absorptionslinie wird laut [Hal98] durch das Isotop18O verursacht, die anderen durch 16O. 
103 Die Halbwertsbreiten wurden nur für Maxima ermittelt, die genügend ausgeprägt sind. In den Abb.5c-f sind die Halbwertsbreiten der 
ausgewählten Spektren durch grüne Symbole markiert und die Spannweite der Werte angegeben. Für die Linien bei 1226cm-1 und 1013cm-1 
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teilweise wesentlich größer als der Literaturwert sind. Dieses wird durch die Überlagerung mit der 
NNO-Linie bei 1026cm-1 (siehe auch nächsten Absatz) verursacht, wovon insbesondere die 
Messungen bei 2 und 4mm Abstand vom Blockboden betroffen sind, wie im linken Teil der Abb. 5-8a 
zu erkennen ist. Auch die Halbwertsbreite der Linie 560cm-1 weicht etwas von dem in der Literatur 
[Hal98] angegebenen Wert ab (Abb. 5-9). Dieses ist vermutlich durch den ungleichmäßigen Verlauf 
des Maximums (siehe untere Grafik von Abb. 5-8c) verursacht, der eventuell von einer unbekannten 
Absorptionslinie bei 550cm-1 überlagert ist, so dass ein genaues Auswerten hier erschwert wird. 
Zusammenfassend lässt sich feststellen: Durch die Wellenzahlpositionen, die Intensitätsverhältnisse 
und die Halbwertsbreiten ist hinreichend demonstriert, dass fünf FTIR-Linien (bei 514, 560, 1107, 
1226 und 1720cm-1) in den Proben P1 und N2 durch den interstitiellen Sauerstoff verursacht werden. 
Der Peak bei 1013cm-1 [Paj85], der oft auch dem interstitiellen Sauerstoff zugeschrieben wird, wird im 
Abschnitt über den Sauerstoff-Dimer (S. 70) gesondert betrachtet. 
Stickstoff 
Bei FTIR-Messungen an Raumtemperatur verursacht Stickstoff in kristallinem Silizium an 
den Wellenzahlpositionen bei 766, 801, 963, 996 und 1026cm-1 Absorptionslinien. Davon werden in 
der Literatur (Qi91, Qi92) zwei dem NN-Paar (766 und 963cm-1) und die anderen drei dem NNO-
Komplex zugeordnet. In den mit FTIR bei Raumtemperatur untersuchten Proben P1 und N2 werden 
an bestimmten Höhenpositionen bei diesen Wellenzahlen schwache (z.T. knapp über der 
Auflösungsgrenze liegende) Absorptionslinien gefunden (Abb. 5-8a). In den Abbildungen ist zu 
erkennen, dass - im Gegensatz zum interstitiellen Sauerstoff - keine mit der Blockhöhe abfallende 
Tendenz ihrer Intensitäten vorliegt. 
Da für einige der fünf Wellenzahlenpositionen auch andere Defekte als Ursache bekannt sind 
(z. B. CO bei 1026cm-1 [Lin94a]), wurden die Intensitätsverhältnisse der Absorptionsmaxima für alle 
76 FTIR-Messpositionen (4 „Bahnen“ mit je 19 Höhenpositionen) der Probe P1 miteinander 
verglichen: Die linke Grafik in Abb. 5-10 zeigt, dass die Linien bei 766cm-1 und 963cm-1 jeweils etwa 
die gleiche Intensität besitzen (Steigung der Regressionsgeraden nahe 1), wie es auch in 
Veröffentlichungen beobachtet wird [Ste86_Fig.3+4+5, Qi91_Fig.1-4, Qi92_Fig.1+2]. Das Verhältnis 
zwischen der Linie bei 801cm-1 und derjenigen bei 996cm-1 entspricht ebenfalls dem in der Literatur 
veröffentlichten Wert [Qi92] (Abb. 5-10, rechte Grafik). Nur die Regressionsgerade zwischen den 
Linien bei 801cm-1 und den Linien bei 1026cm-1 weicht etwas von dem veröffentlichten Wert ab und 
geht nicht durch den Ursprung (Abb. 5-10, rechte Grafik). Eine leichte Ungenauigkeit entsteht dabei 
dadurch, dass der insbesondere an bodennahen Positionen von Null verschiedene „Untergrund“ der 
Linien 996 und 1026cm-1 (vgl. Abb. 5-8a), der vermutlich auf die Absorption durch Präzipitate (siehe 
Abschnitt „Präzipitate“ auf S.68) zurückzuführen ist, von der Linienhöhe abgezogen werden muss. 
Insgesamt bestätigt auch die Verhältnisbildung die Zuordnung der obigen fünf FTIR-Linien zum NN-
Paar und NNO-Komplex in den untersuchten Proben P1 und N2. 
                                                                                                                                                                                     
wurde bei der Ermittlung der Halbwertsbreite jeweils der vermutlich durch SiOx-Ausscheidungen erzeugte „Linienuntergrund“ abgezogen 
(vgl. Abb. 5-8a). 
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Abb. 5-10: Korrelation der Absorptionskoeffizienten, die durch das NN-Paar (bei 766 und 963cm-1) und den NNO-Komplex (bei 801, 
998 und 1026 cm-1) verursacht werden (Werte aus allen gemessenen Höhenpositionen bei x=21cm, 24cm, 27cm und 30cm von Probe 
P1). R ist der Korrelationskoeffizient, der 1 ergibt, wenn alle Punkte genau auf einer Geraden liegen. In der rechten Grafik sind zum 
Vergleich auch die bei Qi et al. [Qi92] angegebenen Werte aufgeführt. 
Kohlenstoff 
In den untersuchten Proben P1, N1 und N2 wurde nur eine Kohlenstoff-relevante FTIR-Linie 
bei Raumtemperatur beobachtet. Sie liegt bei 607cm-1 und wird durch substitutionellen Kohlenstoff 
verursacht [Kri90]. Die „2.te Harmonische“ der 607cm-1-Absorptionslinie bei 1206cm-1 ist um einen 
Faktor 100-180 kleiner (Law02_S.89). Da für die Linie bei 607cm-1 ein maximaler 
Absorptionskoeffizient von 0,5cm-1 in den Proben gemessen wurde, ergibt sich ein höchstens zu 
erwartender Absorptionspeak von Max(α1206)= Max(α607/100)=0,5cm-1/100=0,005cm-1. Dieses ist zu 
gering, um in den Spektren erkennbar zu sein, wie z. B. ein Vergleich mit der Größe und dem Verlauf 
des Absorptionskoeffizienten der NNO-Linie bei 801cm-1 (Abb. 5-8a rechts) zeigt. 
Präzipitate 
FTIR-Spektren der Proben P1, N1 und N2 zeigen an den untersten Blockpositionen, dass der 
Absorptionskoeffizient α links und rechts neben der intensiven Sauerstofflinie bei 1107cm-1 nicht 
vollständig auf Null zurückgeht (Abb. 5-7). Diese Tendenz ist umso ausgeprägter, je näher sich die 
Messposition zum Blockboden befindet und ist insbesondere für die Höhenposition h=2mm gut zu 
erkennen. Auf der Seite zu größeren Wellenzahlen hin kann diese Erhöhung bis über die 
Sauerstofflinie bei 1226cm-1 hinausreichen (Abb. 5-8b untere rechte Grafik), auf der Seite mit 
kleineren Wellenzahlen dauert es für das Spektrum der Höhenposition h=2mm sogar nahezu bis 
800cm-1, bevor der Absorptionskoeffizient wieder die Nulllinie erreicht (Abb. 5-8a untere Grafik).  
Dieses Absorptionsverhalten wird in der Literatur mit sauerstoffhaltigen Ausscheidungen 
korreliert (vgl. Sun88_Fig.1, Gaw84). Bei Gaworzewski et al. [Gaw84] wird gezeigt, dass sich in 
Proben mit sehr hoher Präzipitatkonzentration die Überlagerung der Absorption durch Präzipitate mit 
der Sauerstofflinie bei 1107cm-1 so sehr bemerkbar macht, dass deren Intensitätsverhältnis zur 
Sauerstofflinie bei 514cm-1 erhöht wird, da letztere von der Präzipitatabsorption unbeeinflusst ist. 
Insbesondere nach Temperungen von Czochralski-Silizium unter bestimmten zeitlichen Temperatur-
Abfolgen (im einfachsten Fall eine isotherme Temperung) treten im Bereich zwischen etwa 1000 und 
1300cm-1 und 400 und 500cm-1 breite Absorptionslinien aufgrund von Präzipitatbildung auf (Gaw84, 
vgl. auch Bor95_S.4217-18 und darin zitierte Literatur). Derartig breite Absorptionsmaxima wurden in 
den Proben aus den beiden Spezialblöcken nicht beobachtet. Auch das Verhältnis der 
Absorptionslinien bei 1107cm-1 und 514cm-1 ist konstant und in Übereinstimmung mit dem 
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Literaturwert, wie das obere Diagramm von Abb. 5-9 und die zugehörige Diskussion auf S.66 zeigt. 
Die dort beschriebene Konsistenz der Resultate bezüglich der Zuordnung der Absorptionslinie bei 
1226cm-1 zum interstitiellen Sauerstoff bedeutet auch, dass diese Linie in den untersuchten Proben 
nicht durch plättchenförmige SiO2-Ausscheidungen, die eine breite Absorptionlinie mit einem 
Maximum bei 1230cm-1 verursachen [Hu80]104
Für den direkten Nachweis von Ausscheidungen wurden an der zur Probe P1 benachbarten 
Scheibe 16 (vgl. 
, hervorgerufen wird. 
Abb. 5-1) TEM-Untersuchungen105
Abb. 5-11
 (Transmissions-Elektronen-Mikroskopie) durch-
geführt. Die TEM-Probe direkt am Blockboden zeigte, dass alle darin beobachteten Korngrenzen und 
Versetzungen fast „perlenschnurartig“ mit amorphen Ausscheidungen dekoriert sind ( ). 
Vereinzelt wurde auch die Aufreihung paralleler Ausscheidungsplatten auf (111)-Ebenen beobachtet. 
Im Kornvolumen selbst wurden keine Ausscheidungen gefunden. Schon die nächste in Richtung 
Blockkappe anschließende TEM-Probe (vgl. untere rechte Grafik von Abb. 5-1) zeigte an den 
Versetzungen nur noch vereinzelte Ausscheidungen. Aufgrund dieser Ergebnisse ist zu vermuten, dass 
die Ausscheidungen, die die erhöhte FTIR-Absorption um die Sauerstoffabsorptionslinie bei 1107cm-1 
für die bodennahen Positionen von Probe P1, N1 und N2 verursachen, an Versetzungen angelagert 
sind. In weiteren TEM-Proben aus einem fast 10cm über dem Blockboden liegenden Bereich von 
Scheibe 16 wurden keine Versetzungen und Ausscheidungen mehr gefunden. TEM-Untersuchungen 
an einem Produktionsblock zeigen aber, dass Versetzungen in allen Blockhöhen mit Ausscheidungen 
dekoriert sind [Law02_S.100]. Dabei wurde exemplarisch durch Electron-Energy-Loss-Spectroscopie 
(EELS im TEM) nachgewiesen, dass Sauerstoff in Form von SiOX in den Ausscheidungen enthalten 
ist [Wer99]. 
Mit stichprobenartigen SIRM-Messungen106
Bey05
 (Scanning Infrared Microscope) an der Probe P1 
konnte großflächiger (auf mehreren mm2) als bei den TEM-Proben (100nm bis µm) gezeigt werden, 
dass der Abschnitt in den ersten Millimetern am Blockboden mit Ausscheidungen dekoriert ist und die 
Dichte dieser dekorierten Bereiche nach einigen Millimetern Blockhöhe in der Probe stark abnimmt. 
Entsprechendes wird auch für bodennahe Proben aus einem anderen Block durch Beyer beobachtet: 
Oberhalb von 2,8cm Abstand vom Blockboden treten dort Ausscheidungen (Nachweisgrenze ~60nm) 
nur noch vereinzelt auf [ _S.37-48 ]. Die Beobachtungen in den TEM- und SIRM-
Untersuchungen lassen, zusammen mit dem schnellen Rückgang der FTIR-Absorption um die 
Sauerstoff-Linie bei 1107cm-1 mit der Blockhöhe an allen untersuchten Probenbahnen der Proben P1, 
N1 und N2 (vgl. Abb. 5-8a und b), darauf schließen, dass die Ausscheidungsdichte schnell mit der 
Entfernung vom Blockboden in den beiden Spezialblöcken abnimmt. 
                                                          
104 Auch  theoretische Berechnungen [Hu80] zeigen, dass eine Absorption im Bereich von etwa 1100 bis 1300cm-1 durch kleine (<0,36µm) 
elliptische SiO2-Ausscheidung hervorgerufen wird. Je nach Ausprägung ihrer Form in Richtung Kugel, Plättchen oder Nadel fällt dabei der 
konkrete Absorptionsverlauf α[ν] aus. 
105 Die TEM-Untersuchungen wurden von Frau Dr. M. Werner am MPI für Mikrostrukturphysik in Halle durchgeführt. 
106 Die SIRM-Messungen wurden von Herrn S. Riedel am Institut für Experimentelle Physik (TUBA Freiberg) durchgeführt. 
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Abb. 5-11: TEM-Bild an einer Versetzung angelagerter Ausscheidungen direkt am Blockboden (zu P1 benachbarte Probe aus 
Scheibe 16 des bordotierten Spezialblocks, vgl. Abb. 5-1) 
Sauerstoff-Dimer und Thermische Donatoren 
In der obere Grafik von Abb. 5-8a sticht zwischen den beiden schwachen Absorptionslinien 
des NNO-Komplexes bei 998 und 1026cm-1 eine Absorptionslinie bei 1013cm-1 hervor. Wie in Abb. 
5-9 (obere Grafik) gezeigt, korreliert107 ihre mit zunehmender Blockhöhe abnehmende Intensität108
Mur96
 mit 
der der Sauerstofflinie bei 1107cm-1. Entsprechende Beobachtungen und weitere Korrelationen zum 
Sauerstoff veranlaßten verschiedene Autoren bis in die 1990er Jahre hinein, diese Linie dem 
interstitiellen Sauerstoff zuzuordnen (z. B. als „Zweite Harmonische“ der 515cm-1 Sauerstofflinie 
[Paj85]). In den letzten Jahren wurde hauptsächlich anhand des Verhaltens dieser Linie bei 
Temperungen gezeigt, dass ihre Intensität nicht in allen Fällen proportional zum interstitiellen 
Sauerstoff bleibt und sie besser mit dem Sauerstoff-Dimer (O2i) in Verbindung zu bringen ist [ , 
Mur98, Öbe98]. 
Etwas unterhalb der 1013cm-1-Linie sind für die bodennahen Blockpositionen von Probe P1, 
abgesehen von der NNO-Linie bei 996cm-1, weitere Linien sehr schwach angedeutet (in der oberen 
Grafik von Abb. 5-8a sind sie mit „TD?“ gekennzeichnet). Linien bei 1006, 999, 988 und 975cm-1 
werden lokalen Vibrationsmoden der Thermischen Donatoren TD1, TD2, TD3 bzw. TDn mit n>3 
zugeschrieben [Hal96, Hal98]. Tatsächlich haben sich, wie im Abschnitt 5.4 über die 8K-FTIR-
Messungen und im Abschnitt 5.5 über DLTS-Messungen beschrieben wird, in Bodennähe der beiden 
untersuchten Spezialblöcke Thermischen Donatoren mit einer Konzentration über 1014/cm3 an gebildet 
(vgl. Abb. 5-27 und Abb. 5-35). Eventuell sind die in der oberen Grafik von Abb. 5-8a mit „TD?“ 
gekennzeichneten Absorptionslinien deshalb durch Thermische Donatoren verursacht. 
Unbekannte Linien (1019cm-1 und andere) 
Die mit zunehmender Blockhöhe beobachtete Abnahme und das letztendliche Verschwinden 
der Sauerstoff-Dimer-Linie bei 1013cm-1 ist bei allen vier Bahnen in Probe P1 durch das Auftauchen 
einer sehr schwachen Linie bei etwa 1019cm-1 gekennzeichnet (obere Grafik von Abb. 5-8a). In den 
FTIR-Spekten für die phosphordotierte Probe N2 tritt diese Linie nicht auf. Für ihre 
Wellenzahlposition ist keine plausible Defektzuordnung in der Literatur gefunden worden, so dass ihre 
Ursache unklar bleibt. In den Abb. 5-8a und c sind an weiteren Stellen schwache Linien mit einem 
Fragezeichen markiert (z. B. bei 874, 840, 810, 777, 620 und 550cm-1). Für sie kann keine eindeutige 
Zuordnung zu Literaturdaten angegeben werden. Teilweise können Ursachen vermutet werden, sind 
aber nicht weiter zu belegen; teilweise sind sie eher unplausibel: 550cm-1 durch Stickstoff (vgl. 
[Fer94_S.121]), 835cm-1 durch OV- (negatives A-centre) in bestrahltem Silizium [Kri90]. 
                                                          
107Die Korrelation ist in einem vergleichbaren Rahmen wie die anderer Linien mit ähnlicher Intensität, die durch interstitiellen Sauerstoff 
hervorgerufen werden (z. B. bei 1226cm-1). 
∼1µm 
Ausscheidungen 
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5.3-2 Blockhöhenabhängigkeit der Defektkonzentrationen aus FTIR-Untersuchungen 
bei Raumtemperatur 
Am Ende dieses Abschnitts werden die blockhöhenabhängigen Konzentrationsverläufe der 
Defekte, die durch die FTIR-Messungen bei Raumtemperatur identifiziert wurden, für die an den 
Proben P1 und N2 vermessenen Bahnen zusammengefasst. Die Umrechnung der jeweiligen 
Linienintensitäten in Konzentrationen erfolgt gemäß Gl. (4-18) über die in Tabelle 9-2 aus der 
Literatur zusammengestellten optischen Einfangquerschnitte. 
Interstitieller Sauerstoff 
Die FTIR-Linie bei 1107cm-1 wurde mit Hilfe des IOC88-Kalibrierwerts (Tabelle 9-2) dazu 
benutzt, die interstitielle Sauerstoffkonzentration in den Proben zu berechnen. Sie liegt direkt am 
Boden der beiden Spezialblöcke knapp unter der Gleichgewichts-Löslichkeit des Sauerstoffs am Si-
Schmelzpunkt (2x1018/cm3) und nimmt mit der Blockhöhe ab. Für alle vier untersuchten Bahnen der 
Probe P1 erfolgt eine gleichartige exponentielle Abnahme auf etwa 3x1017/cm3 bei h=3,8cm (siehe 
logarithmische Darstellung in Abb. 5-12). Überexponentiell ist die Abnahme im phosphordotierten 
Spezialblock (Probe N1 und N2). Ab 3cm Blockhöhe pendelt sich der Wert bei etwas unter 2x1017/cm3 
ein. 
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Abb. 5-12: Abnahme der interstitiellen Sauerstoffkonzentration 
[OI] mit der Blockhöhe in den Proben N1, N2 und P1 aus FTIR-
Messungen bei Raumtemperatur 
Abb. 5-13: Messung der interstitiellen Sauerstoffverteilung im 
FTIR-Mikroskop von Probe N1 mit 1mm-Schrittweite (die 
weißen Kreise deuten die Messpunkte an, für die die OI-
Konzentration in Abb. 5-12 eingetragen ist). 
Über den Sauerstofflinie bei 1107cm-1 wurde auch die topografische Verteilung des 
interstitiellen Sauerstoffs in der Probe N1 mit Hilfe des IR-Mikroskops bestimmt (Abb. 5-13). Dabei 
zeigt sich, dass trotz der größeren Ungenauigkeiten im FTIR-Mikroskop109
                                                                                                                                                                                     
108Die Halbwertsbreite der 1013cm-1-Linie ist insbesondere an den bodennahen Positionen durch die Überlagerung der NNO-Linie bei 
1026cm-1 teilweise gegenüber Literaturwerten erhöht, wie im Abschnitt „
 eine ziemlich gute 
Übereinstimmung mit den Messungen in der FTIR-Probenkammer gegeben ist (Vergleich für 
x=30mm in Abb. 5-12). Neben der Abnahme des interstitiellen Sauerstoffs mit zunehmender 
Blockhöhe ist in Abb. 5-13 die erhöhte Sauerstoffkonzentrationen bei gleicher Blockhöhe am linken 
Rand der Probe zu erkennen. Dieses ist durch den dort nur noch wenige Millimeter entfernten 
Interstitieller Sauerstoff“ auf Seite 66 näher erläutert ist. 
109 aufgrund der geringeren Strahlintensität, die an der Probe ankommt, und der Störungen des IR-Strahls auf dem Weg durch Luft. Vgl. im 
Abschnitt „Durchführung der FTIR-Messungen“ auf S. 53f.. 
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Blockrand mit der anliegenden Quarzkokille plausibel. Dabei nimmt der Einfluss des Blockrandes im 
Vergleich zum Blockboden mit der Blockhöhe zu, wie an der Verschiebung des „Abknickpunkts“ der 
zum Boden parallel verlaufenden „Iso-Konzentrationslinien“ zu erkennen ist. 
 Stickstoff 
Die Konzentration des Stickstoffs, der in NN-Paaren gebunden ist, ist mit Hilfe der 
entsprechenden Einfangquerschnitte (Tabelle 9-2) aus dem Konzentrationsmittelwert für die beiden 
NN-Linien (766cm-1 und 963cm-1) ermittelt worden. Für die Berechnung der Stickstoffkonzentration, 
die in NNO-Komplexen gebunden ist, wurde die Linie bei 801cm-1 gewählt. Bei ihrer 
Intensitätsbestimmung ist dabei von Vorteil, dass – im Gegensatz zu den NNO-Linien bei 996 und 
1026cm-1 (vgl. in Abschnitt 5.3-1) – kein „Untergrundsignal“ abgezogen werden muss. 
Der grundsätzliche Verlauf der beiden stickstoffhaltigen Defekte ist für die vier vermessenen 
Bahnen der Probe P1 durch den Abstand vom Blockboden geprägt; der Unterschied zwischen den 
Bahnen fällt im Vergleich dazu gering aus (Abb. 5-14). Sowohl die Konzentration des NN-Paares als 
auch die des NNO-Komplexes nimmt für die ersten 15mm mit der Blockhöhe stark zu, wobei das NN-
Paar erst ab einer bahnabhängigen Blockhöhe von einigen Millimetern bis 10mm detektierbar wird. 
Die Stickstoffkonzentration aus den NNO-Komplexen ist für alle Blockhöhen höher als die aus den 
NN-Paaren (Abb. 5-15). Ab etwa 20mm Blockhöhe hat sich die Konzentration des Stickstoffs aus den 
NN-Paaren mit 3 bis 6*1015/cm3 um die Stickstoff-Gleichgewichtslöslichkeit [(4,5±1,0)*1015/cm3 bei 
einer auf Null extrapolierten Kristallisationsgeschwindigkeit, vgl. Abb. (2-27)] eingepegelt, während 
dieser Wert für die NNO-Komplexe um das 2 bis 3 fache überschritten wird. 
Während NN und NNO für alle vier Bahnen der Probe P1 mit der Blockhöhe nahezu stetig 
zunehmen (Abb. 5-16), erreichen sie in Probe N2 bei einer Blockhöhe von etwa 20mm (NN-Paar: 
Max[N]=3*1015/cm3) bzw. 10 bis 20mm (NNO-Komplex: Max[N]=5*1015/cm3) ihr jeweiliges 
Maximum und fallen danach wieder ab (Abb. 5-17). Es liegt also für beide Defekte in Probe N2 eine 
Art „Bergprofil“ vor. Auch in dieser Probe ist für alle Blockhöhen mehr Stickstoff in NNO-
Komplexen gebunden als in NN-Paaren (vgl. Abb. 5-17). 
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Abb. 5-14: Stickstoff in Form von NN-Paaren und NNO-Komplex 
in Probe P1 bei x=21, 24, 27, 30mm aus FTIR-Messungen bei 
Raumtemperatur (Achtung: x-Achse durchläuft zweimal den 
gleichen Bereich) 
Abb. 5-15: Verhältnis von Stickstoff im NNO-Komplex zu dem 
im NN-Paar für Probe P1 bei x=21, 24, 27 und 30mm und Probe 
N2 bei x=5mm. 
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Kohlenstoff 
Die Konzentration des substitutionellen Kohlenstoffs in Probe P1 nimmt für alle vier Bahnen 
leicht von etwa 1016/cm3 am Boden auf 2*1016cm3 bei h=38mm zu (Abb. 5-16). In Probe N2 ist etwa 2 
bis 3 mal soviel Kohlenstoff gelöst (4-5*1016/cm3). Auch hier ist kaum eine Blockhöhenabhängigkeit 
zu beobachten (Abb. 5-17). 
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Abb. 5-16: Verläufe der Defektonzentrationen (bzw. des Absorptionskoeffizienten für O-Dimer und den Peak bei 1019cm-1) mit dem 
Abstand vom Blockboden in Probe P1 bei x=21, 24, 27 und 30mm aus FTIR-Messungen bei Raumtemperatur  
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Abb. 5-17: Verläufe der Defektkonzentrationen (bzw. des Absorptionskoeffizienten für O-Dimer) in Probe N2 bei x=5mm aus FTIR-
Messungen bei Raumtemperatur 
Sauerstoff-Dimer 
Der Verlauf der Absorptionlinie bei 1013cm-1 für den Sauerstoff-Dimer ist für die vier 
Bahnen der Probe P1 ähnlich (Abb. 5-16). Seine Intensität sinkt mit der Blockhöhe, und ab 12 bis 
16mm Blockhöhe ist die Linie nicht mehr auflösbar. In Probe N2 ist sein Verlauf zu dem in P1 
ähnlich, aber seine Intensität ist bei gleicher Blockhöhe um die Hälfte bis ein Viertel geringer (Abb. 
5 Nachweis und Verteilung von Defekten im bodennahen Blockbereich 
 
74 
5-17). Außerdem ist der Absorptionskoeffizient der unbekannten Linie bei etwa 1019cm-1 in Abb. 
5-16  eingetragen. In diesen Abbildungen ist die Koppelung ihres Auftretens mit dem Verschwinden 
der Sauerstoff-Dimer-Linie in Probe P1 deutlich. In Probe N2 wurde die Linie nicht beobachtet. 
5.4 FTIR bei tiefer Temperatur im bodennahen Bereich 
Wie in Abschnitt 4.2-2 kurz erläutert, besteht durch die Erweiterung der FTIR-Messungen zu 
tiefen Temperaturen die Möglichkeit, zusätzlich Defekte in Silizium mit Hilfe der „elektronischen 
Absorption“ zu detektieren. Die Absorption durch elektronische Übergänge aus flachen 
Energieniveaus110 in der Silizium-Bandlücke in angeregte Zustände wird nutzbar, da diese Niveaus bei 
genügend tiefer Temperatur mit Ladungsträgern besetzt werden, die sie bei Raumtemperatur an die 
Bänder abgegebenen haben. Ein weiterer Vorteil gegenüber Messungen bei Raumtemperatur ist, dass 
die Absorption durch Phononen („Gitterschwingungen“) wesentlich geringer ist, so dass durch 
Defekte verursachte Absorptionslinien mit geringerer Intensität leichter detektierbar werden111
5.4-2
. In 
dieser Arbeit waren die Proben während der FTIR-Messungen bei tiefer Temperatur Überbandlicht 
ausgesetzt, so dass derartige Übergänge von flachen Donatoren in der Nähe des Silizium-
Leitungsbandes und von flachen Akzeptoren in der Nähe des Valenzbandes gleichzeitig zu beobachten 
sind [vgl. Bab80]. Im folgenden Abschnitt 5.4-1 werden die Ergebnisse der FTIR-Untersuchungen bei 
tiefen Temperaturen vorgestellt. Anschließend werden die daraus gewonnenen, blockhöhenabhängigen 
Konzentrationsverläufe der Defekte in Abschnitt  dargestellt. 
5.4-1 Identifikation von Defekten mittels FTIR-Untersuchungen bei 8K 
An sechs Positionen der Probe N2 (vgl. untere rechte Grafik von Abb. 5-2) und an zwei der 
Probe P1 (vgl. untere linke Grafik von Abb. 5-1) wurden FTIR-Messungen bei 8K durchgeführt. 
Neben dem Wellenzahlbereich von 5000cm-1 bis 400cm-1 wurde dabei die Absorption im Bereich 
zwischen 700cm-1 bis 190cm-1 untersucht. Dazu wurde jeweils zwischen den für den entsprechenden 
Bereich optimierten Einstellungen des FTIR-Spektrometers (insbesondere der Strahlteiler) 
umgeschaltet (vgl. Tabelle 4-6 auf S.54). Die Erstellung der Absorptionsspektren aus den 
Transmissionsspektren für die Messungen an den Probenpositionen und zugeordneten Referenzproben 
wurde nach dem in Abschnitt „Auswertung“ auf Seite 52ff beschriebenen Verfahren durchgeführt. Im 
Folgenden wird sich bei der Darstellung der Messergebnisse auf die Probe N2 beschränkt, da die 
Ergebnisse von Probe P1 nichts prinzipiell Unterschiedliches zeigen. 
                                                          
110 Ein flaches Energieniveau meint hier, dass die elektronischen Übergänge aus seinem Grundzustandsniveau in angeregte Zustände durch 
die EMT (vgl. Abschnitt “Flache und Tiefe Störstellen nach der Effektiven Massen Theorie (EMT)“ auf S. 121) beschrieben werden. 
111 D. h. auch, dass der Abzug des Spektrums der Referenzprobe an Signifikanz verliert. 
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Abb. 5-18: FTIR-Absorptionslinien bei 8K für Probe N2 in einem Abstand von h=3mm vom Blockboden. Die roten Rechtecke 
kennzeichnen die Ausschnitte, die in den angegebenen Abbildungen dargestellt sind. 
In Abb. 5-18 sind für die FTIR-Absorptionslinien im Bereich von 190-700cm-1 (Messung bei 
h=3mm Blockhöhe von Probe N2) zwei Ausschnitte gekennzeichnet, die eine große Anzahl an z. T. 
dicht beieinander liegenden Absorptionslinien aufweisen. Diese beiden Wellenzahlbereiche sind für 
die Messungen an den sechs Blockhöhen der Probe N2 in Abb. 5-19 dargestellt. Für die 
Identifizierung der Defekte, die diese Absorptionslinien verursachen, wurde (wie im Abschnitt 5.3-1) 
primär auf die Übereinstimmung mit bekannten Wellenzahlpositionen zurückgegriffen. Dieses führt 
jedoch dann zu keiner eindeutigen Aussage, wenn unterschiedliche Defekte Absorptionslinien 
hervorrufen, die bei der Messung nicht mehr getrennt aufgelöst werden. Dieser Nachteil wird bei der 
Elektronischen Absorption insbesondere dadurch verstärkt, dass die Energie für den Übergang aus 
dem Grundzustand in einen bestimmten angeregten Zustand für zwei unterschiedliche Defekte 
meistens ähnlich sind112 und jeder einzelne Defekt eine der Anzahl der angeregten Zustände 
entsprechende Zahl an Absorptionslinien erzeugt113. Da das Verhältnis der Wahrscheinlichkeiten für 
die Übergänge in zwei unterschiedliche Niveaus eines Defekts bei einer bestimmten Temperatur 
konstant114
Im Folgenden wird zunächst der Nachweis von P, B, Al, As, Thermischen Donatoren und von 
STDs aufgrund der Zuordnung von Absorptionslinien zu entsprechenden elektronischen Übergängen 
beschrieben. Anschließend folgt noch eine kurze Behandlung der vibronischen Absorption bei den 
 ist, wurde zusätzlich das Verhältnis einzelner Absorptionsmaxima und deren 
Übereinstimmung mit Literaturangaben und -abbildungen herangezogen, um FTIR-Linien einem 
bestimmten Defekt zuzuordnen. Auch bei vibronisch verursachten Absorptionslinien ist die 
Verhältnisbildung der Größe der Absorptionskoeffizienten eine sinnvolle Hilfe, wie schon ihre 
Anwendung bei Raumtemperatur-FTIR-Messungen gezeigt hat (siehe Abschnitt 5.3-1) 
                                                          
112 Dieses ergibt sich als Folge der EMT-Theorie. 
113 Von möglicher Entartung abgesehen. 
114 Die Wahrscheinlichkeit ist aber abhängig von den Energiedifferenzen zwischen den angeregten Niveaus und dem Grundzustand und von 
den Entartungsgraden der Niveaus. 
Abb. 5-19  Abb. 5-19  
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8K-Messungen von den Defekten, die schon bei Raumtemperatur identifiziert wurden (OI, CS, NN-
Paar und NNO-Komplex, O-Dimer). Zusätzliche Hinweise für die Zuordnung von 
Absorptionsmaxima zu bestimmten Defekten können auch aus dem Vergleich der Linienintensitäten 
vor und nach Probentemperung gewonnen werden. Dieses wird im letzten Teil dieses Abschnitts 
beschrieben. 
 
 
Abb. 5-19: Ausschnitt aus Abb. 5-18 für die sechs Blockhöhen der Probe N2 (oben: Ausschnitt mit TD-Absorptionslinien, unten: 
Ausschnitt mit STD(X)-Absorptionslinien). Zur besseren Übersicht sind die Spektren gegeneinander um ∆α=0,2cm-1 parallel zur y-
Achse verschoben dargestellt). 
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Atomare Donatoren und Akzeptoren: P, B, Al, As 
Die Probe N2 stammt aus einem phosphordotierten Spezialblock. Entsprechend findet man an 
allen sechs untersuchten Probenpositionen Absorptionsmaxima, die an den für Phosphor-Übergänge 
charakteristischen Wellenzahlpositionen auftreten. In Abb. 5-20 (obere linke Grafik) sind die 
Intensitätsverhältnisse zwischen dem Absorptionskoeffizienten-Maximum an der Wellenzahlposition 
274,9cm-1, bei der Phosphor durch seinen Übergang 1s→2p0 eine intensive Absorption verursacht 
(Bezugsübergang115
In Abb. 5-20 (obere rechte Grafik) kann man durch den Vergleich mit den Literaturwerten 
erkennen, dass die Absorptionsmaxima, die an den für Bor charakteristischen Wellenzahlpositionen in 
der Probe N2 gefunden werden, nicht alle auf Bor zurückgeführt werden können (Bezugsübergang: 
„4“). Die Übergänge „6“ und „8“ werden durch eng benachbarte Phosphor-Absorptionslinien 
verdeckt. Die Verhältnisbildung zeigt, dass das Absorptionsmaximum bei ∼322cm-1 überwiegend zum 
Phosphor-Übergang 1s→3p0 und kaum zum Bor-Übergang „4A“ gehört. Außerdem sind einige 
Absorptionsverhältnisse stärkeren Schwankungen unterlegen (z. B.: Bor-Übergänge „5“ und „7“), da 
ihre zugehörigen Absorptionslinien nur geringe Intensitäten in Probe N2 aufweisen. Als Konsequenz 
dieser Betrachtungen wurde für die Bestimmung der Bor-Konzentration in der Probe N2 die Linie, die 
durch den Bor-Übergang 2P‘ (bei 668cm-1) verursacht wird, verwendet, da sie durch keinen anderen 
Defekt beeinflusst wird und auch in grobkörnigem Silizium zuverlässige Werte liefert ([Sop85]). 
), und diesen Absorptionsmaxima für alle sechs Positionen dargestellt. Die 
Streuung dieser Quotienten ist für alle Übergänge gering, wie es zu erwarten ist, wenn die Linien 
durch den gleichen Defekt verursacht werden. Weiter erkennt man in der Darstellung, dass die Werte 
für die Übergänge 1s→2p±, 1s→3p0 und 1s→3p± gut zu den entsprechenden Verhältnissen aus der 
Literatur passen, während die Werte für die energiereichsten Übergänge (nach 4p± und 5p±) 
signifikant über den Literaturdarstellungen liegen. Diese Abweichung könnte durch die geringe 
Intensität dieser beiden Linien (⇒ großes Verhältnis) mit verursacht sein und widerspricht somit nicht 
der Zuordnung zum Phosphor. 
Mindestens zwei Absorptionslinien (siehe Abb. 5-19, Übergang „1“ bei 442,7cm-1 und „2“bei 
471,9cm-1 und eventuell Übergang „4A“ bei 525,7cm-1) lassen sich aufgrund der Verhältnisbildung 
(Bezugsübergang: „2“ bei 471,9cm-1) auf Aluminium zurückführen (Abb. 5-20, untere rechte Grafik). 
Die Absorption durch Übergang „4“ (bei 517cm-1) wird an allen sechs gemessenen Probenpositionen 
der Probe N2 durch die intensive Sauerstofflinie „Eu“ (bei 514cm-1) verdeckt. An den restlichen 
Wellenzahlpositionen, an denen eine Absorption durch Aluminium auftreten müßte, ist deren 
Intensität vermutlich so gering, dass sie nicht beobachtet wird. Derselbe Grund ist wohl auch dafür 
verantwortlich, dass außer an der Wellenzahlposition der intensivsten, durch Arsen verursachten 
Absorptionslinie (Übergang 1s→2p± bei 381,7cm-1) keine Maxima an den anderen Arsen-Übergängen 
zugeordneten Wellenzahlpositionen zu erkennen sind (untere linke Grafik in Abb. 5-20,). Außerdem 
wird die zweit-intensivste, durch Arsen verursachte Absorptionslinie (Übergang 1s→2p0 bei 340,6cm-
                                                          
115 Im Folgenden wird der Übergang, der bei der Verhältnisbildung des Absorptionskoeffizienten im Zähler steht, „Bezugsübergang“ 
genannt. In den Grafiken, in denen dieses Verhältnis für verschiedene Defekte abgebildet ist, ist er oft durch einen großen schwarzen Kreis 
kenntlich gemacht. 
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1) durch die beiden eng beieinander liegenden Phosphor-Übergänge 1s→3p± (bei 342,2cm-1) und 
1s→4p0 (bei 340,8cm-1) „verschluckt“. 
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Abb. 5-20: Verhältnisse der FTIR-Absorptionskoeffizienten bei 8K für Phosphor (oben links), Bor (oben rechts), Arsen (unten links) 
und Aluminium (unten rechts) Übergänge an den verschiedenen Höhenpositionen bei x=5mm in Probe N2 (rote Punkte) im Vergleich 
zu entsprechenden Verhältnissen in der Literatur (Balken). Die zu den jeweiligen Übergängen zugehörigen Wellenzahlpositionen der 
Absoptionsmaxima sind in jeder Grafik oben aufgeführt. 
Thermische Donatoren (TD) 
Die Mehrzahl der in den Messungen der Probe N2 im Bereich 350 bis 520 cm-1 vorhandenen 
Absorptionslinien (obere Grafik in Abb. 5-19) werden durch (im neutralen Ladungszustand 
befindliche) Thermische Donatoren verursacht. Die Zuordnung der einzelnen Absorptionslinien zu 
einem bestimmten Thermischen Donator (16 verschiedene sind in der Literatur bekannt) erfolgt auch 
hier primär über die veröffentlichten Wellenzahlpositionen, aber bei ihnen stellt die Verhältnisbildung 
ihrer Intensitäten (Abb. 5-21) ebenfalls ein nützliches Instrument zur Überprüfung der Zuordnung 
(gerade in nicht eindeutigen Fällen) dar. Für die Absorptionslinien, die aufgrund ihrer 
Wellenzahlposition den Thermischen Donatoren 1 bis 6 zugeordnet werden können, bestätigt der 
Vergleich mit den Absorptionskoeffizienten-Verhältnissen aus Literaturabbildungen (Bezugsübergang 
der jeweilige 1s→2p± Übergang) zusätzlich die gewählte Zuordnung (Abb. 5-21). Auch die 
Absorptionskoeffizienten-Verhältnisse für TD 7, 8116, 9 und 12 decken sich weitgehend mit 
Veröffentlichungen117
                                                          
116 Die Wellenzahlposition 388cm-1 ist sowohl für TD8 (Übergang 1s→2p±) als auch für TD5 (Übergang 1s→2p0) charakteristisch, so dass 
keine eindeutige Zuordnung möglich ist. 
, und auch die Absorptionskoeffizienten-Verhältnisse für TD15 und 16 (keine 
Literaturverhältnisse bekannt) sind plausibel. Für TD10 sind nur 2 Wellenzahlpositionen 
experimentell bekannt, wobei an der einen (Übergang 1s→2p0 bei 319cm-1) an allen sechs 
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Messpositionen der Probe N2 die absorptionsstärkste Phosphor-Linie dominiert (bei 315,9cm-1). Für 
TD 11 wird nur eine Absorptionslinie bei 351cm-1 gefunden (1s→2p±) und die Wellenzahlpositionen 
für TD13 und 14 fallen überwiegend mit der Absorption durch andere Defekte (P, B, oder anderer TD) 
zusammen118
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Abb. 5-21: Verhältnisse der FTIR-Absorptionskoeffizienten bei 8K für TD0-Übergänge in der Probe N2 bei x=5mm (farbige Punkte) 
im Vergleich zu entsprechenden Verhältnissen in der Literatur (gleichfarbige Linien). Die zu den jeweiligen Übergängen 
zugehörigen Wellenzahlposition der Absoptionsmaxima sind auf der x-Achse angegeben (bei „?“ ist die Wellenzahl nicht bekannt). 
                                                                                                                                                                                     
117 Bei der Verhältnisbildung ist hier zusätzlich zu beachten, dass eine Basislinie in der Literaturabbildung von Göt92_Fig.1 für bestimmte 
Wellenzahlbereiche nur mit einer gewissen Willkür festzulegen ist und damit zu Ungenauigkeiten führt. 
118 Eigentlich sollte für TD11, 13 und 14 der jeweilige Übergang 1s→2p0 nachweisbar sein. 
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Gleichzeitig mit den im vorhergehenden Absatz beschriebenen Absorptionslinien durch 
elektronische Übergänge der neutralen Thermischen Donatoren TD0 treten an den bodennahen 
Messpositionen Absorptionslinien (zwischen etwa 700cm-1 bis 1200cm-1) auf, die mit Hilfe ihrer 
Wellenzahlposition und der Verhältnisbildung als Übergänge aus dem einfach positiven 
Ladungszustand der Thermischen Donatoren (TD+) in angeregte Zustände identifiziert werden. Von 
TD1+ bis TD5+ ergibt sich großenteils eine gute Übereinstimmung der Absorptionskoeffizienten-
Verhältnisse aus Probe N2 im Vergleich zu den entsprechenden Werten aus Fig.2 von Pajot et al. 
[Paj83] und Fig.2 von Oedberg et al. [Oed83]. Abweichungen werden für TD2+ durch eine 
Absorptionslinie des NNO-Komplexes an bestimmten Messpositionen in Probe N2 verursacht. Auch 
die Absorptionskoeffizienten-Verhältnisse für TD6+ sind plausibel, wobei für die durch TD6+ 
verursachten Linien eine Abbildung in der Literatur nicht gefunden wurde. An den 
Wellenzahlpositionen, die durch die weiteren Thermischen Donatoren im einfach positiven Zustand 
(in der Literatur sind Wellenzahlpositionen bis TD9+ veröffentlicht [Sau88_S.331]) verursacht 
werden, sind keine entsprechenden Linien in Probe N2 gefunden worden. In Abb. 5-26 kann man 
erkennen, dass die Absorptionskoeffizienten der neutralen TDn ab n=7 kleiner sind als die 
entsprechenden für TD1 bis 6 in Probe N2. Die Übertragung dieser Verhältnisse auf den einfach 
positiven Ladungszustand bedeutet, dass die durch TDn+ mit n>6 verursachten Absorptionslinien 
größtenteils nicht mehr detektierbar sind. 
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Abb. 5-22: Verhältnisse der FTIR-Absorptionskoeffizienten bei 8K für TD+-Übergänge bei x=5mm in Probe N2 (farbige Punkte) im 
Vergleich zu entsprechenden Verhältnissen in der Literatur (gleichfarbige Linien). Die zu den jeweiligen Übergängen zugehörigen 
Wellenzahlpositionen der Absorptionsmaxima sind auf der x-Achse mit angegeben (bei „?“ ist die Wellenzahl nicht bekannt). 
Shallow Thermal Donors (STD) 
Im Wellenzahlenbereich von 190 bis 300 cm-1 (untere Grafik von Abb. 5-19) wird die 
Mehrzahl der in der Probe N2 gefundenen Absorptionslinien durch STD hervorgerufen. Dieses ergibt 
sich aus dem Vergleich der Wellenzahlpositionen und dem Verhältnis ihrer Absorptionsmaxima 
(Bezugsübergang115: 1s→2p±) mit entsprechenden Literaturveröffentlichungen (Abb. 5-23). Die 
5 Nachweis und Verteilung von Defekten im bodennahen Blockbereich 
 
81 
Bezeichnung der einzelnen Defekte ist in der Literatur nicht einheitlich und erfolgt hier entsprechend 
derjenigen in Newmann et al. [New98] (Ausnahme: „NO4“ [Shi98], vgl. auch Abschnitt 3.5-3). Dort 
werden die STD je nach dem im Defekt beteiligten Element in 3 Typen eingeteilt (X (=unbekannt), Al, 
H). Außerdem wird angeführt, dass die 3 Defektgruppen bei Temperbehandlungen unterschiedlich 
stabil sind. Insgesamt werden in Probe N2 Absorptionslinien von den Defekten STD(X)1 bis 6, „NO4“ 
und STD(H)1 und STD(Al)5 nachgewiesen. 
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Abb. 5-23: Verhältnisse der FTIR-Absorptionskoeffizienten für STD-Übergänge bei 8K bei x=5mm in Probe N2 (farbige Punkte) im 
Vergleich zu entsprechenden Verhältnissen in der Literatur119
Nichtmetalle: OI, NN, NNO, CS, O-Dimer 
 (gleichfarbige Linien). Die zu den jeweiligen Übergängen zugehörigen 
Wellenzahlpositionen der Absorptionsmaxima sind auf der x-Achse angegeben (bei „?“ ist die Wellenzahl nicht bekannt). 
In den vorherigen Absätzen wurde die Identifizierung von Defekten anhand ihrer 
elektronischen Übergänge in Probe N2 bei 8K-FTIR-Untersuchungen beschrieben. Gleichzeitig findet 
bei diesen Messungen auch vibronische Absorption durch in der Probe vorhandene Defekte statt. Die 
Zuordnung dieser Absorptionslinien für Probe N2 ergibt, dass nur nichtmetallische Defekte 
nachgewiesen werden können, die auch schon bei den Raumtemperatur-Messungen (siehe Abschnitt 
5.3-1) gefunden wurden: OI, CS, das NN-Paar, der NNO-Komplex und der Sauerstoff-Dimer. 
Für die sauerstoffkorrelierten Absorptionslinien stimmen die α-Verhältnisse (Bezugslinie: 
„A2u+2DLFM“ bei 1206cm-1) sehr gut mit denjenigen aus Literaturdaten überein (linke Grafik von 
Abb. 5-24). Nur die A2u(A)-Linie (bei 1136,4cm-1) weist für alle Messpositionen von Probe N2 eine 
signifikant zu geringe Intensität auf. Dieses liegt daran, dass die Linie sehr schmal (Halbwertsbreite 
ca. 0,6cm-1 [Sas01]) und intensiv ist, so dass sowohl ihr Maximum als auch ihre Fläche bei einer 
Wellenzahlauflösung von 1,5cm-1, wie sie bei den Messungen an Probe N2 benutzt wurde (vgl. 
Tabelle 4-6), unterschätzt werden [siehe auch in DeG99]. 
                                                          
119 Bezeichnung der Defekte nach Newman et al. [New98], abweichend von denen bei Shi et al. [Shi98]. 
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Auch der NNO-Komplex und das NN-Paar wurden bei den 8K-FTIR-Messungen durch ihre 
Wellenzahlpositionen, die gegenüber Raumtemperatur nur wenig verändert sind (vgl. Tabelle 9-2) 
nachgewiesen. Der Vergleich der Absorptionskoeffizienten-Verhältnisse (rechte Grafik von Abb. 
5-24, als Bezugsübergang115 ist jeweils das mit der kleinsten Wellenzahl gewählt) mit entsprechenden 
Werten aus Literaturabbildungen für 77K deutet dabei an, dass diese Linien für bestimmte 
Messpositionen in Probe N2 wahrscheinlich durch Absorptionen, hervorgerufen durch anderen 
Defekte (z. B.: TD2+ bei 998cm-1), überlagert werden. 
Substitutioneller Kohlenstoff verursacht bei 8K nur eine Absorptionslinie (bei 607cm-1), die 
zur Berechnung seines Konzentrationsverlaufs in der Probe N2 benutzt wurde. 
Der Sauerstoff-Dimer verursacht für tiefe Temperaturen (10K) bei 556, 690, 1013, 1060 und 
1105cm-1 Absorptionslinien, die in Öberg et al. [Öbe98_Fig.1-3] und Murin et al. [Mur98_Fig.1] in 
etwa die Intensitätsverhältnisse 0,3/0,08/0,8/0,6/1 bilden. Die an den drei höchsten 
Wellenzahlpositionen auftretenden Absorptionslinien konnten für die bodennahen Positionen von 
Probe N2 allerdings über die Intensitätsverhältnisse eindeutig Thermischen Donatoren zugeordnet 
werden (TD4+ 1s→3p±L, TD3+ 1s→3p±H, TD2+ 1s→3p±L). Die Wellenzahlposition bei 556cm-1 ist 
von einer derartigen „Zweideutigkeit“ nicht betroffen. Für eine Blockhöhe von h=3 und 6mm in Probe 
N2 wurde dort eine schwache Absorptionslinie (α<0,015cm-1) beobachtet, die folglich durch den 
Sauerstoff-Dimer hervorgerufen sein könnte (siehe auch in Abb. 5-18).  
Eu A1g ? A A
0 A
ν=518,0 648,2 1013 1085 1128,4 1136,4 1205,7 1736 1741 1748,6 1819,5cm-1
ke
in
 M
ax
im
um
, d
a 
in
 1
74
8?
0,01
0,1
1
10
100
TD
4+
:1
s→
3p
+-
L 
be
i h
=3
m
m
[Hal98]
[Mur99_Fig.1a] + [Hal98_Fig.1a] + [Göt93_Tab.3.1]
+ 
2D
LF
M
+ 
2D
LF
M
für18O
A2u A2u + A1g
α[
A 2
u+
2D
LF
M
] /
 α
[Ü
be
rg
an
g]
Absorptionsmoden für OI  
ν=805 999 1030 770 967cm-1
0
1
2
3
4
5
6
[Jon94b]
(77K)
bo
de
nn
ah
 d
ur
ch
 T
D2
+ :1
s→
2p
0H
 v
er
de
ck
t
TD2+:1s→2p±H
NN-Paar
[Jon94b_Fig.2a(77K)]
NNO-Komplex
α[
Re
fe
re
nz
]/ 
α[
Üb
er
ga
ng
]
 
Abb. 5-24: Verhältnisse der FTIR-Absorptionslinien bei 8K von interstitiellem Sauerstoff (links) Stickstoff im NN-Paar und NNO-
Komplex (rechts) in der Probe N2 bei x=5mm (rote Punkte) im Vergleich zu entsprechenden Verhältnissen in der Literatur120
Nicht identifizierte Linien und fragliche Zuordnungen 
 
(Balken) 
Trotz der Vielzahl an identifizierten Linien bei 8K in Probe N2 sind hauptsächlich für die 
Blockhöhe h=3mm vereinzelte, schwache Linien im FTIR-Signal vorhanden, die über den 
Literaturvergleich keinem bekannten Defekt zugeordnet werden konnten. Davon sind einige in Abb. 
5-18 mit einem „?“ gekennzeichnet (z. B. bei 219, 367, 369, 398cm-1). Die Linie bei 219cm-1 
entspricht in ihrer Wellenzahlposition dem Übergang „2“ des Bor-Kohlenstoff-Komplexes (B-X) 
[Jon81]121
                                                          
120 Bezeichnung der Übergänge bei [
. Allerdings bewegt sich die Konzentration von Akzeptor-Kohlenstoff-Komplexen nach 
Shi98] anders 
121 Seine anderen Übergänge können in Probe N2 aus verschiedenen Gründen nicht beobachtet werden („3“ bei 250cm-1: starke STD(X)1-
Linie, „4“ bei 261cm-1: elektrische Störung im Messsignal,  „1“ bei 184cm-1: außerhalb des Messbereichs), weshalb keine weitere Bewertung 
möglich ist. 
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Jones et al. [Jon81] zwischen 10-2 und 10-5 der Akzeptorkonzentration, so dass die B-X-Zuordnung für 
Probe N2 sehr fraglich ist. 
Temperung 
Von den in Probe N2 mittels 8K-FTIR-Messungen identifizierten Defekten ist bekannt, dass 
sie eine unterschiedliche thermische Stabilität besitzen. Diese Tatsache kann dazu genutzt werden, 
durch Temperung von Proben die Defektzuordnung zu den Absorptionslinien zu überprüfen. Zu 
diesem Zweck sind an der Probe N3 (vgl. rechte obere Grafik von Abb. 5-2) nacheinander zwei 
Temperungen122  durchgeführt worden [650°C für ½ Stunde und anschließend 900°C für 2 Stunden]. 
Vor und nach den Temperungen sind für eine Position bei etwa 6mm Blockhöhe die Absorptionslinien 
aus 8K-FTIR-Messungen123
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Abb. 5-25: Vergleich der durch TDs und Al (oben) und STDs (unten) verursachten Absorptionslinien an zwei Probenpositionen vor 
/ nach einmaliger / nach zweimaliger Temperung der Probe aus dem unteren Bereich des phosphordotierten Spezialblocks. Die TD- 
verursachten Absorptionslinien (oben) verschwinden nach der ½ stündigen Temperung bei 650°C, während die STD-verursachten 
Absorptionslinien (unten) dadurch stark an Intensität verlieren. Letztere verschwinden nach nochmaliger 2-stündiger Temperung 
bei 900°C. 
Im oberen Teil der Abb. 5-25 ist zu erkennen, dass die durch Thermische Donatoren 
verursachten Absorptionslinien bereits nach der ersten Temperung (nahezu) alle verschwunden sind, 
wie es für Cz-Silizium bekannt ist124
Das Verhalten der STD zugeordneten Linien ist in der unteren Grafik der Abb. 5-25 sichtbar. 
Nach der 650°C-Temperung haben sie sich stark verringert und nach weiteren zwei Stunden bei 900°C 
. Nur die Aluminium zugeordneten Linien (bei 443cm-1 und 
472cm-1) blieben bei beiden Temperungen erhalten. 
                                                          
122 Bei der Abkühlung der Proben ist darauf zu achten, dass diese so schnell erfolgt, dass sich während des Abkühlprozesses die bei der 
Temperung „zerstörten“ Defekte (teilw.) nicht erneut bilden können (z. B. Thermische Donatoren im Bereich 300-550°C, vgl Abschnitt 
„Thermische Donatoren“ ab S.28). 
123 Die Temperungen und die 8K-FTIR-Messungen der Probe N3 wurden von Herrn Prof. D. Yang während seines Gastaufenthalts am 
Institut für Experimentelle Physik (Freiberg) durchgeführt. Deshalb wurden bei diesen Messungen andere Einstellungen benutzt als bei den 
8K-FTIR-Messungen sonst (vgl. Tabelle 4-6). 
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sind sie verschwunden (übrig bleibt die Bor-Absorptionslinie „1“ bei 245cm-1). Dieses Verhalten steht 
im Einklang mit der bei Yang et al. [Yan99b] beschriebenen Beobachtung, dass STD-
Absorptionslinien in Proben, die Versetzungen enthalten, nach 2h bei 650°C nicht mehr detektierbar 
sind. Da die STD-Absorptionslinien in Proben ohne Versetzungen bei gleicher Temperatur wesentlich 
länger stabil waren (60 Stunden), ist es nicht verwunderlich, dass in anderen Veröffentlichungen eine 
höhere Stabilität der STD bei Temperaturen unter 1000°C auftritt (vgl. in Abschnitt 3.5-3 
zusammengestellte Ergebnisse aus Veröffentlichungen zum STD-Verhalten bei Temperung). Somit 
bestätigen die beiden Temperversuche die Zuordnung der entsprechenden Absorptionslinien zu den 
Thermischen Donatoren und machen auch die Zuordnung der entsprechenden Linien zu den STDs 
nochmals plausibel. 
5.4-2 Blockhöhenabhängigkeit der Defektkonzentrationen aus FTIR-Unteruchungen 
bei tiefer Temperatur 
Im vorherigen Abschnitt 5.4-1 sind die in den FTIR-Messungen bei 8K an Probe N2 und P1 
auftretenden Absorptionslinien auf verschiedene Defekte zurückgeführt worden (für Probe P1 nicht 
explizit gezeigt). Für die meisten dieser Defekte ist mindestens ein optischer Einfangquerschnitt 
veröffentlicht, der die Berechnung der Defektkonzentration aus dem Absorptionskoeffizienten erlaubt. 
Dabei wurde bei P, B und Al die Fläche der Absorptionskurve α(ν) unterhalb der Bande zur 
Umrechnung in eine Konzentrationen benutzt. In Tabelle 9-2 und Tabelle 9-3 (siehe Anhang) sind die 
in der Literatur vorhandenen Umrechnungsfaktoren zusammengefasst und diejenigen gekennzeichnet, 
mit denen aus den FTIR-Spektren die blockhöhenabhängigen Defektprofile für Probe N2 (Abb. 5-27) 
und P1 (Abb. 5-28) erstellt wurden. 
Probe N2 
Im oberen Teil von Abb. 5-26 sind die Verläufe der Absorptionskoeffizienten α für den 
Übergang 1s→2p± der eindeutig identifizierten TD (1 bis 7, 9, 10 und 12) und TD+ (1 bis 6) 
eingetragen. Die intensivsten Absorptionskoeffizienten werden dabei in Probe N2 durch TD1 bis 6 
verursacht. Die Intensität dieser TD-Absorptionskoeffizienten (und ihrer Summe Σ) fällt rapide mit der 
Blockhöhe ab, so dass ab 20mm Blockhöhe keine TD-Absorptionslinien mehr beobachtet werden. Für 
die Thermischen Donatoren 1 bis 6 existieren individuelle optische Einfangquerschnitte [Wag86], 
deren relativer Unterschied maximal 2,2 beträgt (vgl. Tabelle 9-3). Ab TD7 wurde, entsprechend dem 
Vorgehen bei Götz [Göt92_S.21], der Einfangquerschnitt von TD6 für die Konzentrationsberechnung 
angewendet. Dieser Kalibrierfaktor wurde auch bei den verschiedenen Thermischen Donatoren im 
positiven Zustand (TD+) verwendet. 
                                                                                                                                                                                     
124 Z. B. Abnahme der TD-Gesamtkonzentration von 3,6x1015/cm3 auf 5x1013/cm3 innerhalb von 4,5min bei 650°C für [OI]=1,12x1018/cm3 
vor der Temperung [Göt93_Tabelle1]. 
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Abb. 5-26: Verlauf der TD0-, TD+- und STD-Absorptionskoeffizienten (Übergang 1s→2p0) aus FTIR-Absorptionslinien bei 8K in 
Probe N2 bei x=5mm. 
Der blockhöhenabhängige Verlauf der Absorptionskoeffizienten ist für alle STDs in Probe N2 
ähnlich: Die maximale Intensität der STD-Absorptionskoeffizienten liegt nicht wie bei den 
Thermischen Donatoren direkt am Blockboden, sondern wird an der zweittiefsten Messposition (bei 
6mm Blockhöhe) gemessen (untere Grafik von Abb. 5-26). Für die STDs wurde ein einheitlicher 
Kalibrierfaktor aus der Promotionsarbeit von Karg [Kar99_Abb.6.21+6.23] abgeleitet, da sonst keine 
Kalibrierfaktoren für die individuellen STDs veröffentlicht sind. 
In Abb. 5-27 sind die derart berechneten TD-Konzentrationen (im neutralen Zustand TD0 und 
im einfach positiven Zustand TD+) und der STDs jeweils zu einer Gesamtkonzentration 
zusammengefasst. Die Gesamtkonzentration der TD0s liegt an der untersten Messposition (h=3mm) 
über der der Phosphor-Dotierung und nimmt mit der Blockhöhe rapide ab. Die STD-
Gesamtkonzentration ist für h=6mm maximal und liegt für diese und die nächsthöhere Messposition 
über der des Phosphors, während sie an der untersten und auch an den drei obersten Messpositionen 
im Bereich der Phosphor-Dotierung liegt. Dabei ist für sie ab h=6mm ein langsamer Rückgang mit der 
Blockhöhe festzustellen. 
Die höchsten Defekt-Konzentrationen in Probe N2 weisen der interstitielle Sauerstoff125
Abb. 5-27
, der 
substitutionelle Kohlenstoff und der Stickstoff aus dem NNO-Komplex und aus dem NN-Paar auf 
( ). Die Konzentrationsverläufe dieser vier Defekte entsprechen im Wesentlichen denen aus 
den FTIR-Raumtemperaturmessungen an der gleichen Probe (Abb. 5-17). Nur der relativ 
blockhöhenunabhängige Verlauf der substitutionellen Kohlenstoffkonzentration ist um etwa das 
                                                          
125 Für die korrekte Konzentrationsbestimmung des interstitiellen Sauerstoffs in den Messungen der Probe N2 scheidet die Linie bei 
1136,4cm-1 aufgrund ihrer inkorrekten Wiedergabe bei Messungen mit „nur“ 1,5cm-1 Wellenzahlauflösung, aus (vgl. im Abschnitt 
„Nichtmetalle: OI, NN, NNO, CS, O-Dimer“ auf S.81). Stattdessen wurde die Linie „Eu“ (518,0cm-1) benutzt, da sie breit genug ist und für 
ihre Wellenzahlposition keine anderen Defekte bekannt sind, die dort eine Absorption verursachen. 
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vierfache gegenüber dem Wert aus der Raumtemperaturmessung erhöht. Dieser Unterschied wird 
eventuell durch die starke Phononenabsorption bei Raumtemperatur in diesem Wellenzahlbereich 
(Maximum bei 610cm-1, z. B. [Kri90_Fig.2]) verursacht. Bei 8K tritt die Phononenabsorption nicht 
mehr auf. Auch der Sauerstoff-Dimer (Absorptionslinie bei 556cm-1) erreicht am Blockboden hohe 
Werte, wenn man für seine Absorptionslinie den Kalibrierfaktor für interstitiellen Sauerstoff bei 
517cm-1 (bei 8K) benutzen würde126
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Abb. 5-27: Profile der Verunreinigungskonzentrationen in Probe N2 bei x=5mm in Abhängigkeit vom Abstand zum Blockboden 
aus FTIR-Messungen bei 8K. Nur die Kurve für den O-Dimer bezieht sich auf die rechte y-Achse (Absorptionskoeffizient bei 
556cm-1). Dabei ist die Relation zwischen der rechten zur linken y-Achse über den Kalibrierfaktor für den O-Peak bei 517cm-1 von 
6,25*1017/cm2 gewählt. 
Die Konzentration des Dotierstoffs Phosphors127
Abb. 5-27
 ist in der Probe N2 nahezu blockhöhen-
unabhängig (~2x1014/cm3) ( ). Auf einem um zwei Größenordnungen geringeren 
Konzentationsniveau gilt Entsprechendes auch für Arsen. Im Unterschied dazu ist für die Akzeptoren 
Bor128
                                                          
126 Die 556cm-1-Linie des O-Dimers entsteht durch „Aufspaltung“ der 517cm-1-Sauerstofflinie bei Anlagerung eines zweiten Sauerstoffatoms 
[
 und Aluminium ein Anstieg ihrer Konzentrationen in der Probe N2 mit der Blockhöhe 
feststellbar. Bor erreicht dabei an den beiden obersten Messpositionen (20 und 30mm) nahezu den 
Phosphorgehalt. 
Pes99]. 
127 Für Phosphor wurde seine intensivste Linie bei 315,9cm-1 zur Konzentrationsberechnung benutzt. Es ist auffällig, dass für die 
Blockposition 3mm und 6mm die intensiveren phosphor-verursachten Linien verbreitert sind (Halbwertsbreite der Linie bei 315,9cm-1 ca. 
3cm-1 gegenüber 1cm-1 für die anderen 4 Messpositionen, Literaturwerte vgl. Tabelle 9-3: 0,7-2,4cm-1). Denoch ergibt die Berechnung der 
Peakflächen relativ ähnliche Konzentrationswerte für alle 6 Messpositionen, da die beiden Peaks auch wesentlich kleiner sind. An der 
Messposition 15mm war die Absorption so stark, dass die Linie abgeschnitten wurde. Deshalb wurde die Phosphor-Konzentration für diese 
Messposition über die Verhältnisbildung mit anderen Phoshor-verursachten Linien berechnet (⇒ Korrektur von 2,61*1014/cm3 auf 
2,86*1014/cm3). 
128 Für Bor wurde die Absorptionslinie bei 668cm-1 zur Konzentrationsberechnung benutzt, da die beiden anderen Linien, für die 
Umrechnungsfaktoren veröffentlicht sind (Übergang „2“ bei 278cm-1 und Übergang „4“ bei 319,2cm-1), nahe an Phosphor-verursachten 
Absorptionslinien liegen („2“ bei 274,9cm-1 und „4“ zwischen 315,9cm-1 und 323,4cm-1). Für die Probe P1 sind die bor-korrelierten 
Absortionslinen stark verbreitert und sehr asymetrisch: FWHM(278cm-1)>10cm-1 sonst 2,5 bis 4cm-1, FWHM(319cm-1)>10cm-1 sonst 2,5cm-
1, FWHM(668cm-1)≈15cm-1, sonst 5 bis 10cm-1. 
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Probe P1 
An der Probe P1 aus dem bordotierten Spezialblock wurden an der Bahn bei x=28mm für 
einem Abstand von 5mm und 25mm zum Blockboden 8K-FTIR-Messungen durchgeführt (vgl. linke 
untere Grafik von Abb. 5-1). Während nur bei der Blockhöhe 5mm Thermische Donatoren gefunden 
wurden, konnten STDs nur in 25mm Blockhöhe nachgewiesen werden. Hier ist ihre 
Gesamtkonzentration mit 2,6x1014/cm3 (Abb. 5-28) etwa drei mal höher als bei gleicher Blockhöhe in 
Probe N2. Die Konzentration der Thermischen Donatoren (1,2x1015/cm3 bei x=5mm) liegt sogar fast 
um eine Größenordnung über dem vergleichbaren Wert in Probe N2 (vgl. mit Abb. 5-27). Da dieser 
Wert dort sogar die Bor-Konzentration übersteigt, ist die Probe P1 in den ersten Millimetern am 
Boden durch die Bildung der Thermischen Donatoren zur n-Leitung umgeschlagen129
Die Konzentration des interstitiellen Sauerstoffs, des substitutionellen Kohlenstoffs und des 
Stickstoffs aus dem NN-Paar und dem NNO-Komplex entsprechen im Wesentlichen denen, die aus 
den FTIR-Raumtemperaturmessungen für die entsprechenden Blockhöhen bei x=27 bestimmt wurden 
(
. 
Abb. 5-16). Der „größte“ Unterschied zwischen den Ergebnissen aus Messungen bei Raumtemperatur 
und bei 8K besteht darin, dass die Konzentrationberechnung für Stickstoff aus NN und NNO aus den 
8K-FTIR-Messungen jeweils einen um den Faktor 2 bis 3 höheren Wert ergibt. Hingegen ist die 
Kohlenstoff-Konzentration bei den Raumtemperatur- und 8K-FTIR-Messungen (im Gegensatz zu den 
entsprechenden Messungen an Probe N2) im Rahmen der Messgenauigkeit nahezu identisch.  
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Abb. 5-28: Verunreinigungskonzentrationen aus FTIR-Messungen bei 8K (Probe P1 bei x=28mm) 
 
5.5 DLTS im bodennahen Bereich 
Neben FTIR wurde als wesentliche Methode DLTS zu Defektuntersuchungen im bodennahen 
Bereich der Spezialblöcke genutzt. Dabei wurde sowohl die obere (n-leitendes Silizium) als auch die 
                                                          
129 Dieser Übergang von p-leitend zu n-leitend in den ersten Millimetern des bordotierten Spezialblocks ist schon im Abschnitt 5.2 auf S.59 
über die SPV-Messung an Probe P1 erwähnt worden und ist auch für die nächsten Abschnitte von Bedeutung. 
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untere Si-Bandhälfte (p-leitendes Silizium) auf energetische Majoritätsniveaus in der Silizium-
Bandlücke hin charakterisiert. Diese Niveaus erzeugen Peaks im DLTS-Signal, welche mit Hilfe einer 
Arrhenius-Auswertung (Gl.(4-7)) die Bestimmung ihrer energetischen Lage in der Bandlücke und 
ihres Einfangquerschnitts für Majoritätsladungsträger erlauben. Durch den Vergleich dieser beiden 
Charakteristika mit Datensammlungen kann idealerweise der verursachende Defekt identifiziert 
werden. Häufig sind für eine eindeutige Zuordnung, insbesondere wenn eine Vielfalt an Defekten zu 
einer Überlagerung von DLTS-Signalen führt, ergänzende Untersuchungen sinnvoll. Insbesondere die 
Untersuchung der Bistabilität von Defekten war in dieser Arbeit hilfreich. 
Für die DLTS-Messungen wurden nach dem in Abschnitt 4.1-1 geschilderten Verfahren auf 
die Probe N1 (Dotierstoff Phosphor) Goldkontakte aufgedampft und auf die Probe P3 (Dotierstoff 
Bor) Titankontakte gesputtert (vgl. Herstellung von Schottky-Kontakten auf S.39). Diese beiden 
Proben sind gegenüber den entsprechenden Proben N2 bzw. P1, an denen die FTIR-Resultate der 
vorhergehenden Abschnitte (5.3 und 5.4) erzielt wurden, lediglich parallel verschoben (vgl. Abb. 5-1 
und Abb. 5-2). Deshalb kann angenommen werden, dass die generellen Trends der 
Verunreinigungsverteilungen in den Proben N1 und N2 vergleichbar sind. Entsprechendes wird auch 
für die Proben P1 und P3 vorausgesetzt130
5.5-1 Identifikation und Blockhöhenabhängigkeit von Defekten aus DLTS-Messungen 
im phosphordotierten Spezialblock 
. 
An drei Bahnen bei x=10,7 / 29,6 / 34,7mm der auf Probe N1 aufgebrachten Schottky-
Kontakte (siehe untere linke Grafik in Abb. 5-2 und die in das Diffusionslängentopogramm in Abb. 
5-6 eingezeichneten Kreise) wurden DLTS-Messungen zwischen etwa 320K und 20K durchgeführt. 
Damit ist es möglich, Elektronenniveaus in der oberen Si-Bandhälfte dieser n-leitenden Probe 
(phosphordotiert) zu detektieren. In Abb. 5-29 wird ein typisches Spektrum für 2 unterschiedliche 
Einstellungen des Ratenfensters anhand einer bodennahen und einer etwa 10mm vom Blockboden 
entfernten Messposition gezeigt (unterschiedliche Skalierung der y-Achse!). Das etwas oberhalb 50K 
auftretende Minimum ist für bodennahe Positionen sehr intensiv und nimmt für alle drei vermessenen 
Bahnen mit zunehmender Blockhöhe ab. Im folgenden Absatz werden Indizien dafür angeführt, dass 
dieses durch Thermische Donatoren verursacht wird. Für das Minimum bei etwa 115K, welches in 
einigen Millimetern Abstand vom Blockboden seine größten Werte erreicht, wird mit Hilfe der 
Bestimmung der resultierenden Energielage in der Si-Bandlücke eine Identifizierung des 
verursachenden Defekts (Chrom) über einen Literaturvergleich möglich. Anschließend werden die nur 
an sehr bodennahen Schottky-Kontakten gefundenen Linien O1 und O2 (zwischen 150K und 200K) 
diskutiert und DLTS-Minima, die nur an vereinzelten Kontakten gefunden wurden, besprochen. Die 
Zusammenstellung der blockhöhenabhängigen Profile der bei den DLTS-Messungen gefundenen 
Defekte für die drei untersuchten Bahnen der Probe N1 schließen diesen Abschnitt ab. 
                                                          
130 Der Grund, dass die DLTS-Messungen an anderen Proben als die FTIR-Untersuchungen durchgeführt wurden, liegt darin, dass die 
langwierigen Messungen damit nicht sequentiell abgearbeitet werden mußen, sondern teilweise parallel durchgeführt werden konnten. 
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Abb. 5-29: Probe N1 - DLTS-Spektren für einen bodennahen (h=1mm, oben, mit „Auschnittsvergrößerung“ zwischen 80K und 
310K) und einen 10,7mm vom Blockboden entfernten Schottky-Kontakt (anderer Maßstab! Dargestellt für jeweils zwei 
Einstellungen des Ratenfensters ) 
Thermische Donatoren (TD) 
In Abb. 5-29 ist beim Vergleich zwischen dem oberen und unteren Bild (anderer Maßstab!) zu 
erkennen, dass zusätzlich zu der Abnahme der Intensität der Minima bei 50-65K mit der Blockhöhe 
auch eine Verschiebung der Linien (trotz gleicher Einstellung des Ratenfensters τfenster) auftritt. 
Werden die Linien auf die gleiche Intensität normiert, dann wird die Verschiebung des Minimums mit 
der Blockhöhe zu höheren Temperaturwerten besonders deutlich (obere Grafik von Abb. 5-30). 
Für jeden Schottky-Kontakt wurden aus den Temperaturen für die Minima des DLTS-Signals 
bei unterschiedlichen Ratenfenstereinstellungen τwindow durch eine zugehörige Arrhenius-Auftragung 
entsprechend Gl.(4-7) bzw. (4-9) die Energielage und der Elektronen-Einfangquerschnitt des 
Energieniveaus berechnet. In Abb. 5-31 (Energielage) und Abb. 5-32 (Elektronen-Einfangquerschnitt) 
ist dieses für das Minimum „50-65K“ in Abhängigkeit von der Blockhöhe für die 3 vermessenen 
Bahnen von Probe N1 dargestellt. Dabei wird nach folgenden Fällen unterschieden: 
α=0: temperaturunabhängiger Einfangquerschnitt (jeweils obere Abbildung) 
α=-2:  typische Temperaturabhängigkeit des Einfangquerschnitts für einen kaskadenförmigen 
Ladungsträgereinfang (jeweils untere Abbildung) 
z=0:  kein Poole-Frenkel-Effekt (jeweils untere 3 Kurven in Abb. 5-31) 
z=2:  Poole-Frenkel-Effekt entsprechend dem TD-Übergang +→++ (jeweils obere 3 Kurven in Abb. 
5-31) 
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Abb. 5-30: Abhängigkeit der auf -1 normierten DLTS-Linien bei 50-65K (obere Grafik) und bei 115K (untere Grafik) bei 
verschiedenen Blockhöhen h, dargestellt anhand von Ausschnitten aus DLTS-Spektren für Schottky-Kontakte auf Bahn 
x=29,9mm von Probe N1 (Ratenfenster τfenster=8,6ms) 
 
Im Verlauf der berechneten Energielage (Abb. 5-31) spiegelt sich ohne Berücksichtigung des 
Poole-Frenkel-Effekts (z=0) für beide Fälle (α=0 und α=-2) die Verschiebung der DLTS-Minima mit 
der Blockhöhe wider: Vom Blockboden bis etwa 14mm Blockhöhe liegt das derart berechnete 
Energieniveau zunehmend tiefer in der Si-Bandlücke. Für die drei untersuchten Bahnen ist diese 
Blockhöhenabhängigkeit des Energieniveaus sehr ähnlich. Auch zeigt der Vergleich des Bereichs, den 
die Energieniveaus überstreichen, mit dem entsprechenden Bereich für den Übergang131
Wird der Poole-Frenkel-Effekt (über z=2 in Gl. 
 +→++ der 
Thermischen Donatoren aus der Literatur (in der unteren Grafik von Abb. 5-31 mit eingetragen) für 
den Fall α=-2 und z=0 eine gute Übereinstimmung. 
(4-9)) berücksichtigt, dann wird die 
scheinbare Blockhöhenabhängigkeit der Energieniveaus nahezu aufgehoben (Abb. 5-31), d. h. die 
Verschiebung der Temperaturposition der Minima mit der Blockposition (Abb. 5-30, obere 
Abbildung) wird fast ausschließlich durch den Poole-Frenkel-Effekt hervorgerufen. Unter seiner 
Berücksichtigung und mit der bei Götz [Göt93_S.32] für den TD+/++-Übergang gemachten Annahme 
eines temperaturabhängigen Einfangquerschnitts (mit α=-2) ergeben sich für die Energielage aus den 
Messungen an Probe N1 Werte zwischen etwa 0,145eV und 0,175eV unter dem Leitungsband. Damit 
ergibt sich eine gute Übereinstimmung mit den in der Literatur angegebenen Bereichen, die ebenfalls 
in der unteren Abbildung von Abb. 5-31  veranschaulicht sind. 
                                                          
131 . Dabei wird der DLTS-Peak durch alle in der Raumladungszone des jeweiligen Schottky-Kontakts vorhandenen, einfach positiv 
geladenen Thermischen Donatoren hervorgerufen. 
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Abb. 5-31: Energielagen, berechnet aus den Arrhenius-Darstellungen für den DLTS-Peak bei 50-65K an den Messpositionen der 
drei vermessenen Bahnen von Probe N1. In der oberen Grafik wird ein temperaturunabhängiger Einfangquerschnitt (α=0) 
vorausgesetzt, in der unteren ist seine Temperaturabhängigkeit durch α=-2 berücksichtigt. Außerdem existieren für diesen Fall 
(α=-2) die rechts eingetragenen Literaturwerte für den Übergang +→++ der Thermischen Donatoren. Durch z=0 bzw. z=2 werden 
zwei unterschiedliche Ladungszustände des Defekts angenommen (Poole-Frenkel-Effekt). 
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Abb. 5-32: Elektronen-Einfangquerschnitte, berechnet aus den gleichen Arrhenius-Darstellungen wie bei Abb. 5-31. Einzelheiten 
siehe dortige Bildunterschrift. Für α=-2 ist die jeweilige Temperatur, für die der Wert des Einfangquerschnitts bestimmt wurde am 
unteren Rand der Abbildung eingetragen. Diese Temperatur ist jeweils die mittlere Temperatur, bei der die DLTS-Minima für die 
unterschiedlichen Fenstereinstellungen an einem Kontakt auftreten. Außerdem existieren für diesen Fall (α=-2) die rechts 
eingetragenen Literaturwerte für den Übergang +→++ der Thermischen Donatoren. 
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Die Einfangquerschnitte für Elektronen (Majoritäten) wurden ebenfalls für α=0 (obere Grafik 
von Abb. 5-32) und α=-2 (untere Grafik) berechnet. Auch hier stimmt der Bereich, der durch die 
gemessenen Einfangquerschnitte für den Fall α=-2 gebildet wird, gut mit dem in der Literatur 
angegebenen Bereich überein, wie in der unteren Abbildung von Abb. 5-32 verdeutlicht ist. 
Aufgrund der Übereinstimmung der Bereiche für die Energielage und Elektronen-
Einfangquerschnitte zwischen den Messungen an Probe N1 und der Literatur ist damit die Zuordnung 
der Peaks bei 50-65K zum Thermischen Donator Übergang +→++ gerechtfertigt. 
40 60 80 100 120 140
-0,010
-0,005
0,000
Usperr bei 30K angelegt
 τ=8,6ms
 τ=4,3ms
Usperr bei RT angelegt
 τ=8,6ms
 τ=4,3ms
Probe N1
x=29,9mm
h=13,8mm
Cr(0→+)
ΣTD(+→++)
DL
TS
-S
ig
na
l in
 p
F
T/K  
Abb. 5-33: Probe N1 - Ausschnitte aus DLTS-Spektren (zwei Ratenfenstereinstellungen) mit Anlegen des Pulses in Sperrrichtung 
des Schottky-Kontakts bei Raumtemperatur bzw. bei 30K vor Beginn der DLTS-Messung. Der Peak bei 50-60K zeigt Bistabilität, 
der Peak bei 115K nicht. 
Ein weiteres Indiz dafür, dass das Minimum „50-65K“ durch Thermische Donatoren erzeugt 
wird, ergibt sich aus Abb. 5-33. Im Unterschied zu den oben dargestellten DLTS-Messungen wurde 
der periodische Puls in Sperrrichtung (-5V) für die DLTS-Messung nicht bei Raumtemperatur, 
sondern erst bei 30 K an den Schottky-Kontakt angelegt. Das DLTS-Minimum bei 115K wird dadurch 
nur wenig beeinflusst. Hingegen ist die Intensität der Minima „50-65K“ im Fall, dass der 
Sperrspannungspuls erst bei tiefer Temperatur angelegt wird, um mehr als ein Drittel reduziert. Das 
bedeutet, dass für ein Teil der Defekte, die das Minimum „50-65K“ verursachen, ihre Konfiguration 
von den äußeren Versuchsbedingungen abhängt. Dieses Verhalten wird „Bistabilität“ genannt. Sie ist 
für TD1 und TD2 bei entsprechenden DLTS- und FTIR-Messungen in der Literatur beschrieben, 
während die Thermischen Donatoren mit n>2 dieses Verhalten nicht aufweisen [vgl. Abschnitt 
„Bistabilität von TD1 und TD2“ auf Seite 29 und darin zitierte Literatur]. Da TD1 und TD2 die 
Thermischen Donatoren mit den tiefsten Niveaus in der Bandlücke sind, sind die DLTS-Linien in 
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Abb. 5-33 mehr auf ihrer rechten Seite reduziert: Die Seite zur höheren Temperatur hin ist mit tieferen 
Energieniveaus verknüpft132
Als Schlussfolgerung ist festzuhalten, dass der DLTS-Peak bei 50-65K an verschiedenen 
Schottky-Kontakten in Probe N1 durch die Summe der Thermischen Donatoren bei ihrem Übergang 
+→++ verursacht wird. 
. 
Chrom 
Das DLTS-Minimum bei etwa 115K ist für Schottky-Kontakte in den untersten 
Blockpositionen der drei untersuchten Bahnen von Probe N1 sehr schwach (siehe auch Abb. 5-29). Es 
erreicht erst in einigen Millimetern Blockhöhe seine maximale Intensität und fällt danach wieder ab. 
Die Temperaturposition seines Minimums für verschiedene Blockhöhen unter der gleichen Einstellung 
des Ratenfensters τfenster in der intensitäts-normierten Darstellung ist im unteren Teil der Abb. 5-30 
ersichtlich. Die Temperaturposition des Minimums und die Peakbreite ist erst für höhere 
Blockpositionen (ab etwa 10mm) auf etwa 2K konstant. Für die Schottky-Kontakte, die näher am 
Blockboden liegen, sind die Linien auf der Seite der tieferen Temperatur verbreitert und ihre Minima 
in die gleiche Richtung verschoben. Dieses deutet auf die Überlagerung durch einen anderen Peak hin, 
was im DLTS-Spektrum aus 4,2mm Blockhöhe am deutlichsten erkennbar wird. 
In Abb. 5-34 ist die Energielage und der Elektronen-Einfangquerschnitt für den Peak bei 
115K dargestellt. Dabei wird bei der Auswertung wieder unterschieden zwischen 
temperaturunabhängigem (α=0, obere Grafiken) und temperaturabhängigem (α=-2, untere Grafiken) 
Einfangquerschnitt mit (z=1) und ohne (z=0) Berücksichtigung des Poole-Frenkel-Effekts. 
Für alle drei Bahnen steigt die berechnete Energielage (für alle 4 Auswertarten) zunächst mit 
der Blockhöhe an. Ab etwa 10mm Blockhöhe fallen die Werte aus allen drei Bahnen in einen etwa 
0,03eV breiten, aber konstanten, von der Auswertart abhängigen Energiebereich. Der gekrümmte 
Verlauf für die geringeren Blockhöhen könnte durch die im vorherigen Absatz beschriebene 
Verschiebung des Minimums zu tieferen Temperaturen hin (untere Abbildung in Abb. 5-30) 
verursacht sein. Werden deshalb die dort bestimmten Werte außer acht gelassen, dann überstreichen 
die berechneten Werte, wenn alle 4 Fallunterscheidungen gleichzeitig einbezogen werden, immer noch 
einen relativ großen Energiebereich (0,17-0,22eV unter dem Leitungsband für z=0 und 0,20-0,25eV 
für z=1). Verunreinigungen, die in diesem Bereich der Si-Bandlücke Energieniveaus erzeugen, sind in 
Tabelle 5-2 zusammengestellt. Allerdings verursachen manche dieser Verunreinigungen noch weitere 
(donatorartige) Niveaus im oberen Teil der Si-Bandlücke, die bei DLTS-Messungen zu 
entsprechenden Linien führen. Da in der Probe N1 kein weiteres DLTS-Minimum mit dem Minimum 
bei 115K korreliert, scheiden derartige Verunreinigungen als Ursache aus. 
 
                                                          
132 Dieses folgt bei gleichem Einfangquerschnitt σ und gleicher Emissionsrate en(Tmax)=1/τfenster aus Gl. (4-7). 
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Abb. 5-34 Probe N1 - Energielagen (obere 2 Grafiken) und Einfangquerschnitte (unter 2 Grafiken) für das DLTS-Minimum bei 115K, 
berechnet aus Arrhenius-Darstellungen an den Messpositionen der drei vermessenen Bahnen von Probe N1 in Abhängigkeit von der 
Blockhöhe. In den jeweils oberen Grafiken wird ein temperaturunabhängiger Einfangquerschnitt (α=0) vorausgesetzt, in den beiden jeweils 
unteren ist seine Temperaturabhängigkeit durch α=-2 berücksichtigt. Bei der Energielage wird nach Berücksichtigung des Poole-Frenkel-
Effekts unterschieden. Für α=-2 ist die jeweilige Temperatur mit angegeben, für den der Wert des Einfangquerschnitts in die Abbildung 
am unteren Rand eingetragen ist. Diese Temperatur ist jeweils die mittlere Temperatur, bei der die DLTS-Minima für die 
unterschiedlichen Fenstereinstellungen an einem Kontakt auftreten. Zum Vergleich sind Literaturangaben über den Chrom-Übergang 
0→+ (⇒ z=1) angegeben. 
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Platin Akzeptor 0 0,24 (4-530)x10-14 Niveau in unterer Bandhälfte EV+0,33eV (Donator) 
Tantal Donator 1 0,23 nicht bekannt Weiteres Niveau in oberer Bandhälfte Ec-0,47eV (Donator) 
Eisen-Bor Akzeptor 0 0,23 nicht bekannt 
Kein weiteres Niveau in oberer Bandhälfte, aber kein 
FeB-Paar in n-leitenden Proben [Gra95_S.37,69] [FeB 
nur stabil, wenn EF unter Eisenniveau (EV+0,38eV)] 
Chrom Donator 1 0,22 6x10-14 Kein weiteres Niveau in oberer Bandhälfte  
Wolfram 
Donator 
(nicht 
gesichert) 
1 (nicht 
gesichert) 0,22 nicht bekannt 
Kein weiteres Niveau in oberer Bandhälfte, aber 
geringer Diffusionskoeffizient und deshalb noch nie 
als unbeabsichtigte Verunreinigung in Halbleiter-
Wafern entdeckt [Gra95_S.130] 
Cobalt Doppel-akzeptor -1 0,21 nicht bekannt 
Weiteres Niveau in oberer Bandhälfte Ec-0,41eV 
(Akzeptor) 
Palladium Akzeptor 0 0,21 2,7x10-16 Kein weiteres Niveau in oberer Bandhälfte  
Vanadium Akzeptor 0 0,17 2x10-16 Weiteres Niveau in oberer Bandhälfte Ec-0,45eV (Donator) 
 
Tabelle 5-2: Mögliche Defekte in Silizium mit einem Niveau zwischen 0,25eV und 0,17eV unter dem Leitungsband und ihre 
Eigenschaften für den DLTS-Peak bei 55K nach Gra95_S.199) 
 
Werden zusätzlich die anderen in Tabelle 5-2 angeführten Bemerkungen berücksichtigt, dann 
ist die plausibelste Ursache für das DLTS-Minimum bei 115K in Probe N2 interstitielles Chrom mit 
seinem Ladungsübergang 0→+ (⇒ z=1). Literaturangaben über dessen Energieniveau und sein 
Elektronen-Einfangquerschnitt sind zum Vergleich in Abb. 5-34 eingetragen. Die oben erwähnten 
Energiebereiche, in die die Werte für die Messungen ab 10mm Blockhöhe in Probe N1 fallen, passen 
für die gleiche Auswertart relativ gut zu den unterschiedlichen Literaturwerten für Chrom. Die 
Einfangquerschnitte, die für das Niveau in Probe N1 bestimmt wurden, sind meistens eine bis zwei 
Größenordnungen kleiner als in der Literatur, was aber vermutlich im Wesentlichen durch 
Messungenauigkeiten verursacht wird. Auch die Beobachtung, dass der Peak bei 115K keine 
Bistabilität aufweist (Abb. 5-33, unten), deckt sich mit der Ursache Chrom. Das Signal, das in 
blocknahen Positionen den Peak bei 115K überlagert, konnte nicht weiter charakterisiert werden. 
O1 und O2 
Die in dem vergrößerten Ausschnitt in Abb. 5-29 mit O1 und O2 bezeichneten DLTS-Minima 
werden nur an den bodennahen Schottky-Kontakten gefunden. Kennzeichnend für sie ist, dass sie dort 
immer gemeinsam auftreten. Die zugehörigen, über die Arrhenius-Auswertung bestimmten 
Energieniveaus liegen tief in der Si-Bandlücke. Sie und die berechneten Einfangquerschnitte variieren 
zwischen einzelnen Kontakten, so dass in Tabelle 5-3 nur die Spannweite der Werte angegeben ist. 
Durch Karg [Kar99_S.66-70 und 152-154] wurden diese Linien genauer untersucht. Die dabei 
bestimmten Werte sind in der Tabelle 5-3 in Klammern angegeben. Dort konnte gezeigt werden, dass 
die beiden Linien durch Temperung sauerstoffreicher Proben (Czochralski, Float Zone und 
blockerstarrtes Silizium) im Bereich zwischen etwa 460°C und 600°C erzeugt werden und bei höherer 
Temperatur wieder verschwinden. Außerdem konnte für den Peak von O1 nachgewiesen werden, dass 
er auf einem Übergang +→++ beruht (d.h. Doppeldonator ⇒ z=2 für Poole-Frenkel-Korrektur). 
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  O1   O2  
 
σn=σnTα 
z=0 z=2  z=0 z=1  
EC-EO1/eV σn/cm2 EC-EO2/eV σn/cm2 
α=0 
(Kar99) 
0,35-0,41 
(0,33) 
0,40-0,46 
(0,405) 
10-13-10-11 
(4x10-15) 
0,385-0,445 
(0,355) 
0,415-0,475 
(0,40) 
10-13-10-12 
(1x10-15) 
α=-2 0,38-0,43 0,43-0,48 10-12-10-11 bei 
∼170K 
0,42-0,48 0,45-0,51 10-13-10-12 
bei ∼185K 
 
Tabelle 5-3: Probe N1 – Energielagen und Einfangquerschnitte für O1 und O2, berechnet aus Arrhenius-Darstellungen. 
Literaturwerte in Klammern aus [Kar99_Tab.6.3 und S.154] 
 
Blockhöhenabhängigkeit der Defektkonzentrationen 
In den vorherigen Abschnitten sind die Ergebnisse zu den Energielagen und 
Majoritätseinfangquerschnitten der Niveaus in der Silizium-Bandlücke, die aus den DLTS-Messungen 
an den Schottky-Kontakten der drei Bahnen von Probe N1 bestimmt wurden, detailliert erläutert. In 
vielen Fällen konnte daraus durch den Vergleich mit Literaturwerten auch der ursächliche Defekt 
identifiziert werden. In Abb. 5-35 wird der blockhöhenabhängige Konzentrationsverlauf der Defekte 
für die drei Bahnen vorgestellt. Die Defektkonzentration ergibt sich dabei aus der Höhe der 
zugehörigen DLTS-Minima unter Berücksichtigung der ebenfalls dargestellten Netto-
Dotierkonzentration (siehe Gl. (4-6)). Letztere wurde aus CV-Messungen bestimmt (siehe Gl. (9-15).  
Linien, die bei der Arrhenius-Auswertung aufgrund ihrer geringen Intensität mit großen 
Ungenauigkeiten behaftet sind, sind in den Abbildungen des vorherigen Abschnitts zur 
Defektidentifizierung nicht berücksichtigt worden. Bei der Konzentrationsbestimmung wurden sie 
aber hinzugezogen, sobald sie an der „richtigen“ Temperaturposition für die entsprechende 
Fenstereinstellung zu erkennen waren. Bis auf Ausnahmen unterscheidet sich der prinzipielle Verlauf 
der Konzentration für die einzelnen Defekte an den drei untersuchten Bahnen der Schottky-Kontakte 
an Probe N1 nicht wesentlich voneinander (Abb. 5-35): 
a) Die Nettodotierung ist für die ersten etwa 15mm bis zu etwa 10fach erhöht und pendelt sich 
anschließend auf etwa 2 bis 3*1014/cm3 ein. 
b) Die Konzentration der Thermischen Donatoren nimmt mit der Blockhöhe stark ab. Nur für die 
näher am Blockrand liegende Bahn (x=10,7mm) sind TDs auch an höher als 20mm liegenden 
Blockpositionen (bis 30mm) nachweisbar. Dieses hängt vermutlich mit der leicht erhöhten 
Sauerstoffkonzentration für diese Bahn zusammen (vgl. topografische Abbildung der 
Sauerstoffverteilung dieser Probe in Abb. 5-13). 
c) In den ersten 3mm am Blockboden ist die Konzentration der Thermischen Donatoren nicht viel 
geringer als die der Nettodotierung. Damit wird eine Voraussetzung für die Bestimmung der 
Defektkonzentration aus DLTS-Messungen (Defektkonzentration << Dotierungskonzentration) 
verletzt. Eine Folge ist, dass die TD-Konzentration unterschätzt wird und in den ersten 3mm noch 
höher ist als dargestellt. 
d) Abb. 5-35 (untere rechte Grafik): Der Unterschied des TD-Konzentrationsverlaufs zwischen dem 
in Probe N1 (aus DLTS) und dem aus Probe N2 (aus FTIR, Abb. 5-27) ist kaum größer als der 
zwischen den einzelnen Bahnen von Probe N1. 
e) Chrom erreicht seine maximalen Werte erst in einigen Millimetern Abstand vom Blockboden und 
ist an Poditionen über 20mm Blockhöhe nicht mehr nachweisbar. 
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f) O1 und O2 werden nur blockbodennah detektiert. 
g) Zwischen 33mm und 43mm Blockhöhe tritt an der Bahn x=29,6mm ein nicht weiter identifizierter 
DLTS-Peak auf. 
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Abb. 5-35 
Unten links und Oben:
Fehlerbetrachtung
 Verlauf der Defektkonzentrationen aus DLTS- (Nettodotierung aus CV-) Messungen für die Bahnen 
x=10,7mm / 29,9mm und 34,7mm in Probe N1 des phosphordotierten Spezialblocks. Die eingezeichnete Nachweisgrenze ist 
festgelegt auf ~10-3 der Netto-Dotierung. Die Fehlergrenzen ergeben sich aus dem Fehlerfortpflanzungsgesetz unter Beachtung der 
Betrachtungen im Abschnitt „ ““ auf Seite 48. 
Unten rechts:
5.5-2 Identifikation und Blockhöhenabhängigkeit von Defekten aus DLTS-Messungen 
im bordotierten Spezialblock 
 Verlauf der Konzentration der Thermischen Donatoren für die Bahnen x=10,7 / 29,9 und 34,7mm in Probe N1 (aus 
DLTS-Messungen und für x=6mm in Probe N2 (aus FTIR-Messungen) 
An Kontakten der Bahn bei x=5mm von Probe P3 aus dem bordotiertem Spezialblock (vgl. 
mittlere linke Grafik von Abb. 5-1) wurden bis 18mm Blockhöhe DLTS-Untersuchungen 
durchgeführt. Die untersten Titankontakte bis etwa 10mm Blockhöhe ergaben keine guten Schottky-
Kontakte (hoher Sperrstrom, keine „regulären“ IU-Kennlinien), so dass dort keine DLTS-Messungen 
durchgeführt werden konnten. An den Kontakten über 10mm Blockhöhe wurde nur ein Peak (um 
60K) gefunden, der allerdings durch einen Minoritätspeak mit unterschiedlicher Intensität überlagert 
wird (obere Grafik von Abb. 5-36; das Auftreten eines Minoritätspeaks bei DLTS-Messungen an 
Schottky-Kontakten wird auf Seite 45 kurz erläutert). Die Probe P1 ist eine Parallelprobe zu P3 im 
Abstand weniger Millimeter. Deshalb ist es gerechtfertigt anzunehmen, dass sich die Verhältnisse in 
beiden Proben ähneln. In Probe P1 ist aus den 8K-FTIR-Messungen bei 5mm Blockhöhe abgeleitet 
worden (vgl. Abb. 5-28), dass die ersten Millimeter am Blockboden durch Thermische Donatoren von 
p- zur n-Leitung umgeschlagen sind. Der hohe Sperrstrom an den Titan-Schottky-Kontakten in den 
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ersten Millimetern Blockhöhe von Probe P1 ist somit, aufgrund der geringen Barrierenhöhe133 
zwischen Titan und n-leitendem Silizium, verständlich. Die Konzentration der Thermischen Donatoren 
fallen in Probe P1 zwar rapide mit der Blockhöhe ab134
FeB 
, dennoch kann vermutet werden, dass ihre 
Konzentration noch ausreicht, den Minoritätspeak zwischen 70K und 90K, der bis 16cm Blockhöhe 
zusammen mit dem DLTS-Minimum bei 60K auftritt, zu verursachen. 
Die Arrhenius-Auswertung der DLTS-Minima um 60K ergibt, aufgrund der Überlagerung mit 
dem Minoritätspeak, nur unpräzise Werte. Allerdings trat für Schottky-Kontakte in Scheibe 16 nahe 
am Rand des Blocks (siehe untere, rechte Grafik von Abb. 5-1), ein Peak an ähnlicher 
Temperaturposition (maximal 5K Unterschied) auf, der für höhere Blockpositionen überlagerungsfrei 
ist (untere Grafik von Abb. 5-36). Seine Arrhenius-Auswertung für einen temperaturunabhängigen 
Einfangquerschnitt (α=0) ergibt ein Niveau von 0,10eV (α=2: 0,11eV) über dem Valenzband. Dieser 
Wert ist für den Übergang +→0 (⇒ z=0) des FeB-Paares in der Literatur [Gra81, Gra95_S.36-38 und 
S.68-72] bekannt. Deshalb kann vermutet werden, dass der im Bodenbereich der Probe P3 gefundene 
Peak bei 60K ebenfalls durch das FeB-Paar hervorgerufen wird. Seine Konzentration kann dabei 
aufgrund der Überlagerung durch den Minoritätspeak für die einzelnen Schottky-Kontakte nur grob 
abgeschätzt werden. Das resultierende Konzentrationsprofil für  FeB ist in Abb. 5-37 skizziert. 
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Abb. 5-36 DLTS-Spektren für die angegebenen Einstellungen des Ratenfensters. Oben für eine blockrandferne Position aus 12mm 
Blockhöhe (Probe P3), unten für eine randnahe Position aus 34mm Blockhöhe (Scheibe 16) im bordotierten Spezialblock. 
                                                          
133 Vgl. Zusammenhang zw. Sättigungssperrstrom und Barrierenhöhe nach Thermionischer Emissionstheorie in Gl.(9-12) mit EBarr(Ti auf n-
Si)=0,5eV laut Sze [Sze81_Table3 auf S. 291] 
134 Bei 25mm Blockhöhe waren sie per 8K-FTIR nicht mehr nachweisbar, was eine Konzentration unter etwa 1012/cm3 bedeutet (vgl. Abb. 
5-28) 
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Abb. 5-37: Konzentrationsverlauf des FeB-Paares an randferner Bahn aus DLTS- (Nettodotierung aus CV-) Messungen (Probe 
P3). Die eingezeichnete Nachweisgrenze ist festgelegt auf ~10-3 der Netto-Dotierung. 
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6 Wechselwirkung von Defekten im bodennahen Blockbereich 
Im vorausgegangenen Kapitel 5 ist die Identifikation und Verteilung einer Vielzahl von 
Defekten im bodennahen Bereich der beiden Spezialblöcke vorgestellt worden. Anhand von drei 
Einzelfällen wird in diesem Kapitel die gegenseitige Wechselwirkung von Defekten näher betrachtet 
und im Zusammenhang mit Literaturangaben diskutiert. Als erstes wird das Verhältnis von Stickstoff 
im NNO-Komplex zu dem im NN-Paar betrachtet. Anschließend wird der Einfluss der 
Versetzungsdichte auf die örtliche Verteilung von Stickstoff und Sauerstoff untersucht. Letzteres wurde 
der besseren Ortsauflösung und der automatischen Probentischsteuerung wegen mit Hilfe des IR-
Mikroskops des FTIR-Spektrometers durchgeführt. Abschließend wird in Abschnitt 6.3 der 
Zusammenhang zwischen dem NNO-Komplex und den Shallow Thermal Donors (STDs) untersucht. 
6.1 Wechselwirkung von NN-Paar und NNO-Komplex 
Im Abschnitt 5.3-2 wurde festgehalten, dass für jede Blockhöhe in den beiden Proben P1 und 
N2 mehr Stickstoff in NNO-Komplexen als in NN-Paaren vorhanden ist. Dieses [NNO]/[NN]- 
Verhältnis liegt für Probe P1 ab etwa 2cm Blockhöhe für alle untersuchten Bahnen zwischen 4 und 2 
(Abb. 5-15). Bei niedrigeren Blockhöhen (bis etwa 20mm) wird durch das nur schwer bis gar nicht 
messbare NN-Paar irrtümlicherweise ein starker Anstieg dieses Verhältnisses suggeriert. In der Probe 
N2 ist das NN-Paar in unteren Blockpositionen etwas besser messbar als in Probe P1, so dass das 
Verhältnis des Stickstoffs aus dem NNO-Komplex zu dem aus dem NN-Paar geringeren 
Schwankungen unterliegt. Über 1cm Blockhöhe liegt es zwischen 3 und 1 (Abb. 5-15).  
Diskussion 
Für einkristallines Cz-Silizium mit einem interstitiellen Sauerstoffgehalt von 4,74x1017/cm3 
und einer Anfangs-Stickstoffkonzentration von 1,2x1016/cm3 in NNO-Komplexen und von 
1.8x1016/cm3 in NN-Paaren zeigten Qi et al. [Qi91], dass sich das [NNO]/[NN]-Verhältnis durch 
isotherme Temperung über 400°C ändert und im Bereich zwischen 600-800°C reversibel mit der 
Temperatur hin und her geschiftet werden kann. Dabei verläuft es grob zwischen 1,5 (600°C) und 0,3 
(800°C) (aus Fig.4+6 in [Qi91] ermittelt). Von dieser Spannweite unterscheiden sich die Verhältnisse 
in Probe P1 und N2 also kaum, obwohl in ihnen der interstitielle Sauerstoffgehalt nicht konstant ist, 
sondern um mehr als eine Größenordnung innerhalb weniger Zentimeter abnimmt (vgl. Abb. 5-12). 
6.2 Wechselwirkung des NN-Paares und des interstitiellen 
Sauerstoffs mit der Versetzungsdichte 
Im Folgenden wird der Einfluss einer erhöhten Versetzungsdichte auf die Konzentration des 
interstitiellen Sauerstoffs und des Stickstoffs in der Probe P1 dargestellt. Da die Versetzungsdichte im 
Sub-Millimeter-Bereich stark schwanken kann (vgl. Abb. 5-5), sind die Untersuchungen mit Hilfe des 
automatischen Kreuztisches im FTIR-Mikroskop durchgeführt worden, dessen Ortsauflösung im 
Vergleich zu den FTIR-Messungen in der herkömmlichen Probenkammer besser ist (vgl. Tabelle 4-6). 
Durch eine Messung entstehen dabei gleichzeitig Topogramme des interstitiellen Sauerstoffs (1107cm-
1) und des NN-Paares (963cm-1). Um den blockhöhenabhängigen Trend der Konzentrationsverläufe zu 
eliminieren, werden alle Werte einer Zeile eines Topogramms (= einer Blockhöhe) durch den jeweils 
maximalen Wert der Zeile geteilt. Man erhält so ein neues Topogramm, welches die relativen 
Konzentrationsunterschiede zur jeweiligen Maximalkonzentration einer Zeile darstellt. In Abb. 6-1 ist 
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für einen Ausschnitt der Probe P1 die relative Konzentration des NN-Paares und des interstitiellen 
Sauerstoffs dargestellt. Dem links gegenübergestellt ist die Versetzungsdichte des entsprechenden 
Probenausschnitts (ein Segment aus Abb. 5-5). 
Die Auswirkungen der Versetzungen sind am deutlichsten auf die Konzentration des NN-
Paares (dessen schwache Absorptionslinie bei 963cm-1 erst ab etwa 15mm Blockhöhe im FTIR-
Mikroskop gemessen werden konnte) sichtbar. Bei gleicher Blockhöhe ist in der Regel dort, wo die 
Versetzungsdichte hoch ist, die Konzentration des NN-Paares im Vergleich zu versetzungsärmeren 
Gebieten verringert. Diese Reduktion kann über 90% betragen. Für den interstitiellen Sauerstoff wurde 
bei konstanter Blockhöhe nur z. T. eine Abnahme (bis 5%) seiner relativen Konzentration in Gebieten 
hoher Versetzungsdichte beobachtet. Eine Abnahme bis zu 40% ist für das Absorptionsmaximum des 
Sauerstoff-Dimers bei 1013cm-1 an Stellen hoher Versetzungsdichte erkennbar. 
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Abb. 6-1: Topogramme der Versetzungsdichte VD (links, Skalierung links außen), des NN-Paares (Mitte links), des interstitiellen 
Sauerstoffs OI (Mitte rechts) und (vermutlich) des O-Dimers K1013cm-1 (rechts) eines Ausschnitts von Probe P1. Bei den drei rechten 
Topogrammen handelt es sich um blockhöhenrevidierte Konzentrationsverhältnisse (Skalierung in % rechts außen) in dem Sinne, 
dass für jeden der 3 Defekte gesondert alle Werte einer Zeile (= einer Blockhöhe) durch den maximalen Wert dieser Zeile geteilt 
wurden. 
Das Versetzungsdichte-Topogramm ist ein Ausschnitt des rechten Topogramms von Abb. 5-4, die drei rechten Topogramme wurden 
mittels des FTIR-Mikroskop an der gleichen Position von Probe P1 erstellt.  
Diskussion 
Trotz der Einschränkungen bzgl. dieser Messungen (geringere Empfindlichkeit im FTIR-
Mikroskop im Vergleich zur FTIR-Probenkammer, nur schwache Absorptionslinien des NN-Paares 
und des O-Dimers, mögliche Positionierungenauigkeit zwischen Versetzungsdichte- und FTIR- 
Topogramm) lassen die Ergebnisse den Schluss zu, dass sich Stickstoff als auch Sauerstoff an die 
Versetzungen angelagert haben und deshalb die Konzentration an NN-Paaren und interstitiellem 
Sauerstoff in versetzungsreichen Gebieten reduziert ist. Diese Interpretation wird durch die 
mikroskopischen Untersuchungen (TEM und SIRM), die im Abschnitt „Präzipitate“ auf S.68 
vorgestellt werden, gestützt. Es ist bekannt, dass die Anlagerung von Stickstoff und Sauerstoff an 
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Versetzungen auch deren Rekombinationsverhalten wesentlich verändern kann, welches hier aber 
nicht eingehender untersucht wurde. 
Die Untersuchung der Wechselwirkung der beiden Defekte mit der Versetzungsdichte ist 
durch die starke Blockhöhenabhängigkeit ihrer Konzentrationen erschwert. Besser nachweisbar sind 
diese Zusammenhänge an horizontal dem Block entnommenen Proben, da bei ihnen die 
blockhöhenabhängige Variation der Defektkonzentration entfällt. Die Abnahme der Konzentration des 
NN-Paares und des interstitiellen Sauerstoffs mit zunehmender Versetzungsdichte konnte 
insbesondere an Horizontalschnitten aus der Mitte eines Produktionsblocks zweifelsfrei nachgewiesen 
werden (Law02_S.94 + S.98-99) und macht die Anlagerung von Sauerstoff und Stickstoff an die 
Versetzungen sehr plausibel. 
6.3 Wechselwirkung von STD und NNO 
In Abschnitt 3.5-3 sind Eigenschaften der Shallow Thermal Donors (STD) zusammengefasst 
und die Diskussion in der Literatur über ihre mögliche Verknüpfung mit Stickstoff zusammengefasst. 
Für einen Vergleich der beiden Defektarten wurden in den Veröffentlichungen von Yang et al. 
[Yan98, Yan99a, Yan00] Ergebnisse aus Temperungen mit sukzessiv steigender Temperatur (von 
500°C bis 1000°C in 100°C Schritten, jeweils 10min) an mit Stickstoff versetztem Cz-Silizium 
vorgestellt. Insbesondere wird die Variation der Absorptionskoeffizienten von STD-bedingten 
Absorptionslinien derjenigen von Linien, die durch den NNO-Komplex hervorgerufen werden, 
gegenübergestellt. Die drei durch den Übergang 1s→2p± verursachten Absorptionslinien von 
STD(X)1 (bei 249 cm-1), STD(X)3 (bei 240cm-1) und „NO4“ (bei 242cm-1) korrelieren dabei gut mit 
jeweils einer dem NNO-Komplex zugeordneten Absorptionslinie (bei 805cm-1 bzw. 1000cm-1 bzw. 
1030cm-1 für 8K). 
Die Verläufe dieser drei STD- und NNO-Absorptionskoeffizienten in Abhängigkeit von der 
Blockhöhe in der Probe N2 sind in Abb. 6-2 verdeutlicht. Für die NNO korrelierten Linien sind nicht 
nur die Werte aus den Messungen bei 8K dargestellt, sondern wegen ihres dichteren Messabstands 
(alle 2mm) auch diejenigen aus den Raumtemperatur-Messungen (bei =801cm-1, 995cm-1 1026cm-1). 
Bei diesen entfällt zusätzlich die „Gefahr“ der Überlagerung durch eine elektronische Absorption 
aufgrund eines anderen Defekts an gleicher Wellenzahlposition (z. B. verursacht TD+2: 1s→2p±H an 
der untersten Messposition h=3mm bei 999cm-1 eine Linie). Abgesehen von derartig begründeten 
Abweichungen ähneln sich die Verläufe für die Absorptionskoeffizienten gleicher NNO-Linien 
zwischen den Raumtemperatur- (mittlere Grafik von Abb. 6-2) und den 8K-Messungen (untere Grafik 
von Abb. 6-2). In der mittleren Grafik von Abb. 6-2 erkennt man, dass die Blockhöhenabhängigkeit 
der drei NNO-korrelierten Absorptionslinien ziemlich ähnlich ist: Alle drei weisen in der Mitte der 
Probe N2 (8mm bis 20mm Blockhöhe) ihre maximalen Werte auf, die zu kleineren und größeren 
Blockhöhen hin abfallen („Bergprofil“, vgl. auch Abb. 5-17). Auch die drei STD-korrelierten 
Absorptionslinien haben zueinander einen ähnlichen blockhöhenabhängigen Verlauf (obere Grafik 
von Abb. 6-2). Sie erreichen ihre Maximalwerte in Probe N2 bei 6mm Blockhöhe. 
Diskussion 
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Vergleicht man die in der oben angeführten Literatur jeweils miteinander korrelierten STD- 
und NNO-verursachten Absorptionskoeffizienten in Abb. 6-2 (obere und mittlere Grafik), dann 
stimmen ihre blockhöhenabhängigen Verläufe nicht überein. Diese mangelnde Korrelation könnte 
durch eine zwischen den Messorten variierende Eigenschaft, die die vibronischen Absorptionslinien 
des NNO-Komplexes und die elektronischen Absorptionslinien der STDs unterschiedlich beeinflusst, 
verursacht sein. Einen solchen Einfluss können eventuell Versetzungen haben135
6.2
: Wie im vorherigen 
Abschnitt  gezeigt, sind in versetzungsreichen Gebieten der Probe P1 die NN-Absorptionslinien 
verringert. Allerdings ist für die Bahn bei x=5mm von Probe N2, an der die FTIR-Messungen 
durchgeführt wurden, die Versetzungdichte relativ konstant (nicht explizit gezeigt), so dass dieses als 
Ursache für die fehlende Korrelation eher unwahrscheinlich ist. Deshalb kann geschlussfolgert 
werden, dass die STD- und NNO korrelierten Absorptionslinien - im Gegensatz zur Aussage in den 
oben zitierten Veröffentlichungen – vielleicht doch nicht zum gleichen Defekt gehören. 
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Abb. 6-2: Vergleich von STD-Absorptionspeaks (FTIR-Messungen bei 8K) und NNO-Absorptionspeaks (FTIR-Messungen bei 8K 
und Raumtemperatur) in Probe N2 bei x=5mm 
                                                          
135 In der Veröffentlichung [Yan99b] wird gezeigt, dass die Vernichtung von STD-Absorptionslinien bei 650°C in Proben mit Versetzungen 
stark beschleunigt ist im Vergleich zu Proben ohne Versetzungen. 
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7 Elektrische Wirkung der Defekte im bodennahen Blockbereich 
In diesem Kapitel werden die elektrischen Auswirkungen der Defekte, die in den Proben N1 
bis N3 und P1 bis P3 gefunden wurden, diskutiert. Für den phosphordotierten Spezialblock wird der 
Verlauf der Freien Ladungsträgerkonzentration im bodennahen Bereich mit Hilfe der 
Konzentrationsprofile der in den Proben nachgewiesenen Dotierelemente analysiert (Abschnitt 7.1). 
In Abschnitt 7.2 wird eine sinngemäße Bewertung ihres Einflusses auf den blockhöhenabhängigen 
Widerstandsverlauf im bordotierten Spezialblock vorgenommen. In anschließenden Abschnitt wird der 
Versuch unternommen, den Einfluss der in Kapitel 5 gefundenen Defekte mit der Lebensdauer der 
Minoritätsladungsträger im Blockbodenbereich für den phosphordotierten Spezialblock quantitativ zu 
korrelieren. 
7.1 Korrelation zwischen Defekten und Freiem 
Ladungsträgerverlauf im bodennahen Bereich des 
phosphordotierten Spezialblocks 
In Probe N2 sind aus den 8K-FTIR-Messungen blockhöhenabhängige 
Konzentrationenverläufe der Defekte berechnet worden (vgl. Abb. 5-27). Darin eingeschlossen sind 
auch die Profile der in der Probe vorhandenen flachen Donatoren und Akzeptoren. Verrechnet man 
deren Konzentrationen entsprechend ihrem Donator-/Akzeptor-Charakter, dann ergibt sich (für den 
Temperaturbereich der Störstellenerschöpfung) die freie Ladungsträgerkonzentration im 
Majoritätsladungsträgerband. Für die zu N2 parallele Probe N1 (siehe Abb. 5-2) ist diese Größe 
entlang der drei vermessenen Bahnen der Schottky-Kontakte direkt aus den CV-Messungen bei 
Raumtemperatur bestimmt worden (vgl. Abb. 5-35). Der kleinstmögliche Bereich, den die dabei 
gemessenen Werte überstreichen, ist in Abb. 7-1 durch zwei gepunktete Linien gekennzeichnet. Mit 
diesem Bereich wird im Folgenden die schrittweise Verrechnung der flachen Dotanden in Probe N2 
verglichen (Abb. 5-35): 
- Kurve 1: Der Block, aus dem die Proben N1 bis N3 stammen, wurde mit Phosphor dotiert. Die 
FTIR-Messungen bei 8K an Probe N2 zeigen, dass seine Konzentration in den untersten 30mm 
recht konstant ist. (2 bis 3*1014/cm3, Abb. 5-27). Unter 12mm fällt die Phosphor-Konzentration 
nicht mehr in den für Probe N1 gekennzeichneten Bereich der Freien Ladungsträgerkonzentration. 
Diese Diskrepanz nimmt mit Annäherung an den Blockboden zu. 
- Kurve 2: Die Einbeziehung von [B] (und zu einem - wegen der geringen Konzentration - 
vernachlässigbaren Anteil auch [Al] und [As]) vergrößert die Diskrepanz. Die resultierende Kurve 
2 verläuft ab etwa 15mm weit unterhalb der Grenzen der Werte von Probe N1. 
- Kurve 3: Erst durch die zusätzliche Verrechnung mit der zweifachen Gesamtkonzentration der 
Thermischen Donatoren (wegen TD++) findet in den untersten 6mm eine Annäherung an den 
Bereich von Probe N1 statt. 
- Kurve 4: Schließlich wird durch die Berücksichtigung der STDs die gesamte Kurve 3 nach oben 
verschoben. Die resultierende Kurve 4 verläuft für alle Blockhöhen relativ gut in den für N1 
bestimmten Bereich (nur bei 30mm ist der Wert etwas zu klein). 
Diskussion 
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Diese gute Übereinstimmung in Abb. 5-35 lässt folgende Schlussfolgerungen über die Verhältnisse in 
dem phosphordotierten Spezialblock zu: 
a) Der Verlauf der Freien Ladungsträgerkonzentration wird durch die in Probe N2 gemessenen 
Konzentrationsverläufe der flachen Donatoren und Akzeptoren bestimmt. Das bedeutet 
insbesondere, dass der Konzentrationsverlauf von Phosphor, Bor, TDs und STDs in den Proben 
N1 und N2 ähnlich ist. Für die Thermischen Donatoren ist dieses auch direkt aus den Messungen 
belegt (vgl. rechte untere Grafik von Abb. 5-35). 
b) Die zu Phosphor kompensatorische Wirkung von Bor kommt erst ab etwa 15mm zum Tragen (vgl. 
auch Abb. 5-27). 
c) Die Thermischen Donatoren erhöhen die Freie Ladungsträgerkonzentration in den ersten etwa 
3mm Blockhöhe um fast eine Größenordnung. 
d) Die STDs erhöhen ab 6mm die Freie Ladungsträgerkonzentration um das 2 bis 4 fache. 
e) Durch die FTIR-Messungen mit Überbandlicht bei 8K wird die Konzentration der Donatoren als 
auch der Akzeptoren richtig bestimmt (Abschnitt 5.4-2 auf S.84). Der dabei für die STD-
Konzentrationsberechnung benutzte Umrechnungsfaktor führt zu konsistenten Ergebnissen. 
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Abb. 7-1: Freie Ladungsträgerkonzentration in Probe N2, schrittweise berechnet aus dem blockhöhenabhängigen 
Konzentrationsverlauf der aus FTIR-Messungen bei 8K bestimmten Donator- und Akzeptorverläufen (vgl. Abb. 5-27). Vergleich 
mit den Grenzen des Fehlerintervalls der Netto-Dotierung aus den CV-Messungen an Probe N1 bei Raumtemperatur (vgl. Abb. 
5-35) 
7.2 Korrelation zwischen Defekten und Widerstandsverteilung im 
bodennahen Bereich des bordotierten Spezialblocks 
Standard-Blöcke aus dem Baysix-Verfahren sind mit Bor dotiert (um 1016/cm3 ⇒ ∼1Ωcm). 
Messungen an diesen zeigen, dass der elektrische Widerstand in der Regel mit der Blockhöhe leicht 
abnimmt. Dieses wird durch eine entsprechende Zunahme der Bor-Konzentration verursacht, die 
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durch eine leichte Segregation (k0=0,8) während der von unten nach oben laufenden Erstarrung 
entsteht (vgl. Abschnitt „Segregation bei der Erstarrung“ auf S.16). 
Vertikale Scheiben aus dem hier untersuchten Spezialblock mit der geringeren Bor-Dotierung 
weisen einen anderen Widerstandsverlauf auf. Abb. 7-2 zeigt exemplarisch die 
Widerstandstopografie136
Abb. 5-1
 der vertikalen Probe P2, die parallel zu der Scheibe, aus der die Probe P1 
stammt, gesägt ist (vgl. obere Grafik in  für die Anordnung der Proben im Block). Der 
spezifische Widerstand nimmt zunächst vom Blockboden (10-30Ωcm) bis zu einem maximalen Wert 
(über 150Ωcm) zwischen h=6mm und 9mm zu. Oberhalb davon ist er etwa konstant (∼5Ωcm ⇒ 
[B]≈3*1015/cm3), abgesehen von den (überwiegend vertikalen) Linien reduzierten Widerstands, die an 
Korngrenzen auftreten. Benachbart zu einigen dieser Linien treten erhöhte Widerstandsbereiche auf 
(>10Ωcm).  
Die Korngrenzen der mit Secco-Ätze behandelten Probe P1 weisen in den untersten 
Millimetern der Probe P1 eine ungewöhnliche Doppellinie (Abb. 7-3) auf. Dieses wird weder in 
entsprechend behandelten Proben aus Standardblöcken noch für die Korngrenzen im Phoshor-
dotierten Spezialblock beobachtet. 
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Abb. 7-2: Widerstandstopografie einer Scheibe aus einem bordotierten Spezialblock (Parallelscheibe zu der Scheibe, aus der P1 
stammt) 
Diskussion 
                                                          
136 Die Messung der Widerstandstopografie wurde durch Herrn Dr. J. Kabs am Institut für Experimentelle Physik (Freiberg) durchgeführt. 
Die vier Spitzen sind quadratisch angeordnet. 
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Der Widerstandsverlauf ist durch die in Abschnitt 5.4-2 erläuterten FTIR-Ergebnisse (bei 8K) 
über die im unteren Bereich des bordotierten Spezialblocks gemessenen Konzentrationsverläufe der 
Donatoren und Akzeptoren erklärbar: 
In den ersten Millimetern am Blockboden ist die Probe durch eine so hohe 
Gesamtkonzentration an Thermischen Donatoren gekennzeichnet, dass die Probe dort n-leitend wird 
(2*[∑TD]+[∑STD]>[B], vgl. Abb. 5-28). Die starke Abnahme der TD-Konzentration mit der 
Blockhöhe hat zur Folge, dass der Widerstand bis zu der Blockhöhe zunimmt, bei der die Probe P2 zur 
p-Leitung übergeht. Im dem p-n-Übergangsbereich (zwischen 5 und 8mm Blockhöhe) gibt es nur 
wenige freie Ladungsträger, so dass sehr hohe Widerstandswerte anzutreffen sind. Mit weiterer 
Blockhöhe bleibt der Widerstand dann ziemlich konstant, da er durch das relativ homogen verteilte 
Bor bestimmt wird. Auch die STDs haben darauf keinen Einfluss, da deren Konzentration unter der 
vom Bor liegt (vgl. Abb. 5-28). 
 
 
 
 
 
Abb. 7-3: Ausschnitt vom Boden der Secco-geätzten Probe P1 aus dem bordotierten Spezialblock 
Ein besonderer Effekt tritt an den Korngrenzen des bordotierten Spezialblocks auf. Sie weisen 
in der Widerstandstopografie sowohl im p- als auch im n-leitenden Bereich der Probe einen im 
Vergleich zur jeweiligen Umgebung verringerten Widerstand auf (Abb. 7-2). Dieses wird eventuell 
durch eine verstärkte Anlagerung (Segregation) von Bor verursacht. Dabei liegt Bor - laut 
Vermutungen in der Literatur [Möl93_S.204] - in gelöster Form an der Korngrenze vor und könnte so 
eine gegenüber seiner Umgebung erhöhte Leitfähigkeit hervorrufen. Doppellinien von Korngrenzen 
nach Secco-Ätzung, wie sie hier im zur n-Leitung umgeschlagenen Bereich am Blockboden des 
bordotierten Spezialblocks auftreten (Abb. 7-3), werden von Sirtl [Sir83] mit einem pn-Übergang 
zwischen der Korngrenze und dem Korninneren in Verbindung gebracht. Deshalb könnte für den n-
3mm 
Blockboden 
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leitenden Bereich geschlussfolgert werden, dass im Korninneren die hohe Konzentration an 
Thermischen Donatoren die n-Leitung bewirkt, während direkt an den Korngrenzen durch das dort 
angelagerte Bor p-Leitung auftritt. 
7.3 Korrelation zwischen Defekten und Diffusionslängenverlauf im 
bodennahen Bereich des phosphordotierten Spezialblocks 
Generell weisen Silizium-Blöcke aus dem Blockguss-Verfahren in der Nähe des Blockbodens 
einen zentimeterdicken Bereich mit einer stark reduzierten Diffusionslänge (Lebensdauer) der 
Minoritätsladungsträger auf. In Abschnitt 5.2 wurde dieses in Abb. 5-3 und Abb. 5-4 für Probe P1 und 
in Abb. 5-6 für Probe N1 aus den beiden Spezialblöcken verdeutlicht. Nachdem im gleichen Abschnitt 
auch gezeigt wurde, dass der wesentliche Anteil an der Diffusionslängenreduktion im Blockboden der 
beiden Spezialblöcke nicht durch eine erhöhte Versetzungsdichte hervorgerufen wird (sondern diese 
im Blockboden nur die Reduktion lokal verstärkt), wurden in den weiteren Abschnitten (5.3 bis 5.5) 
des Kapitels die Messergebnisse zum Nachweis von Defekten und deren räumliche Verteilung in den 
Proben aus dem unteren Bereich der beiden Spezialblöcke vorgestellt. Insbesondere wurden deren 
Konzentrationsverläufe an bestimmten, vom Blockboden nach oben verlaufenden Bahnen dieser 
Proben in Abhängigkeit von der Blockhöhe dargestellt (vgl. Abb. 5-16 und Abb. 5-28 für Probe P1, 
Abb. 5-37 für Probe P3, Abb. 5-17 und Abb. 5-27 für Probe N2, Abb. 5-35 für Probe N1 und N2). 
Diskussion 
Im Folgenden wird der Versuch unternommen, aus diesen Defektprofilen den Einfluss der 
einzelnen Defekte auf den blockhöhenabhängigen Verlauf der Diffusionslänge der Minoritäts-
ladungsträger zu bestimmen. Dazu wird aus dem Konzentrationsprofil eines jeden Defekts, der für die 
Rekombination relevant ist, ein Diffusionslängenprofil errechnet und aus deren Gesamtheit die 
resultierende Diffusionslänge entlang der jeweiligen Bahn bestimmt. Dieses wird anschließend für die 
jeweiligen Bahnen mit den Diffusionslängenverläufen, die aus der topografischen SPV-Messung der 
Probe N1 (phosphordotierter Spezialblock) entnommen werden (Abb. 5-6), verglichen. 
Durch die Energieniveaus, die Defekte in der Silizium-Bandlücke erzeugen, üben diese in 
indirekten Halbleiter wie Silizium einen wichtigen Einfluss auf die Lebensdauer der 
Minoritätsladungsträger aus. Formal wird dieser Zusammenhang zwischen Minoritätsladungsträger-
Lebensdauer und Niveaueigenschaften durch die SRH-Statistik beschrieben (insbesondere Gleichung 
(2-22) und folgende), die in Abschnitt 2.2 dargestellt ist. Für den im Folgenden beschriebenen 
Vergleich kann die Lebensdauerberechnung in der Näherung für Niedriginjektion (Gl. (2-24)) 
verwendet werden, da die Diffusionslängenmessungen mit der die Berechnungen verglichen werden in 
dieser Arbeit mit Hilfe einer in Niedriginjektion arbeitenden SPV-Anlage durchgeführt wurden (vgl. 
Abschnitt 4.2-3). Von einem Defekt werden dabei seine Konzentration NT, die energetische Lage 
seiner Niveaus in der Bandlücke und die zugehörigen Minoritäts- und Majoritätsladungsträger-
Einfangquerschnitte (σn bzw. σp) benötigt. Die Umrechnung von Lebensdauer und Diffusionslänge ist 
über Gl. (2-2) gegeben.  
Für die Konzentrationen der Defekte werden im Folgenden die Messergebnisse an den 
einzelnen Probenbahnen benutzt. Hingegen werden die restlichen Niveaueigenschaften aus der 
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Literatur und nicht den eigenen Messungen entnommen. Für den Majoritätseinfangquerschnitt eines 
Niveaus gibt es, u. a. aufgrund von unterschiedlichen Messverfahren und -bedingungen, nicht selten 
Werte, die zwischen zwei Veröffentlichungen um mehr als eine Größenordnung differieren. Dieses ist 
z. T. auch in Tabelle 9-4 für die Majoritätseinfangquerschnitte der in den untersuchten Proben 
identifizierten Defekte ersichtlich. Die Werte für den Minoritätseinfangquerschnitt sind für viele 
Niveaus in der Si-Bandlücke gar nicht bekannt und wenn sie vorliegen, unterliegen sie größeren 
Ungenauigkeiten (vgl. Bemerkung bei Gra95_S.144). In den Fällen, in denen kein 
Minoritätseinfangquerschnitt bekannt ist, wurde er in den folgenden Berechnungen zunächst gleich 
dem Majoritätseinfangquerschnitt gesetzt. 
Nicht alle der im Bodenbereich der beiden Versuchsblöcke identifizierten Defekte brauchen in 
den Berechnungen der Diffusionslängenprofile berücksichtigt werden. Von interstitiell eingebautem 
Sauerstoff OI und substitutionellem Kohlenstoff Cs ist bekannt, dass sie elektrisch inaktiv sind (z. B. 
OI: [New00, Möl93_S.128], CS: [Möl93_S.133]). Auch das NN-Paar, der NNO-Komplex und der O-
Dimer verursachen Berechnungen zufolge keine Niveaus in der Si-Bandlücke (NN-Paar: Jon94a, 
NNO-Komplex: Jon94b, BeR96, O-Dimer: Mur98) und zeigen auch bei Untersuchungen keine 
elektrischen Auswirkungen. Bor, Phosphor, Aluminium und Arsen wirken in ihrer üblichen 
substitutionellen Gitterposition als flache Donatoren bzw. Akzeptoren in Silizium. Da sie nur in dieser 
Konfiguration in den Proben angetroffen wurden, wird ihr Einfluss auf die Diffusionslänge nur 
indirekt über ihren Beitrag zur Freien Ladungsträgerkonzentration (n0 und p0, vgl. Abschnitt 7.1) 
berücksichtigt. 
Etwas differenzierter ist die Situation bezüglich des Einflusses der Ausscheidungen im 
Bodenbereich. Sie wurden nur in den ersten Millimetern vom Blockboden in den beiden 
Versuchsblöcken beobachtet (vgl. Abschnitt „Präzipitate“ auf S.68). Dabei waren sie in den TEM-
Untersuchungen nicht im Kornvolumen anzutreffen, sondern immer an Versetzungen gekoppelt. 
Außerdem nahm die Dichte der im SIRM sichtbaren Präzipitate rapide mit der Blockhöhe ab (nur in 
den untersten Millimetern am Blockboden nachweisbar). Der Einfuß der Ausscheidungen ist also mit 
dem der Versetzungen verknüpft. Da theoretische und experimentelle Untersuchungen ergeben, dass 
„reine“ Versetzungen nur flache Energieniveaus einführen (keine tiefen) und deshalb nicht 
rekombinationsaktiv sind [Kit94], ist es als gesichert anzusehen, dass die in multikristallinem Silizium 
beobachtete Rekombinationsaktivität von Versetzungen erst durch die Anlagerung von Defekten an 
die Versetzungen entsteht (z. B. durch Metalle, Sauerstoff, Kohlenstoff, Stickstoff, Ausscheidungen). 
Aufgrund dieser Argumentation ist mit den Versetzungen auch der Einfluß der Ausscheidungen 
abgedeckt. Wie nun die Ergebnisse im Abschnitt 5.2 zeigen, haben die Versetzungen (und damit auch 
die Ausscheidungen) – im Gegensatz zur Situation im mittleren Blockbereich – keinen wesentlichen 
Anteil an der Diffusionslängenreduktion im Blockboden der beiden Spezialblöcke. Versetzungen 
vermindern nur an Stellen höherer Versetzungsdichte zusätzlich lokal die Diffusionslänge. 
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Abb. 7-4: Vereinfachte Darstellung der Grundzustandsniveaus und der beiden angeregten Zustände 2p0 und 2p+/- für die flachen 
Donatoren P, As, TDs, STDs in der Si-Bandlücke unterhalb des Leitungsbandes EC bei T<20K. Die bei den 1s-Niveaus 
angegebenen Zahlen geben die Wellenzahl für den Übergang 1s→2p0 und 1s→2p+/- an(Angaben für TDs aus Mic94 + Göt92). 
Die Gruppe der Thermischen Donatoren (TD) erzeugt eine ihrer Mitgliederzahl (1 bis 16) 
entsprechende Menge eng benachbarter Grundzustandsniveaus in der Silizium-Bandlücke unterhalb 
des Leitungsbands, und zwar sowohl für den neutralen als auch für den einfach positiven 
Ladungszustand (vgl. Abb. 7-4). Zur Vereinfachung werden in den folgenden Diffusionslängen-
Berechnungen die eng benachbarten Niveaus des gleichen Ladungszustands jeweils in einem 
effektiven Niveau zusammengefasst. Da die FTIR-Messungen bei 8K gezeigt haben, dass die TD-
Spezies mit tieferen Niveaus (n=1, 2, 3,...) in höherer Konzentration vorkommen als die mit flacheren 
Niveaus (Abb. 5-26), ist das effektive TD-Niveau für den +/++ Übergang in die Nähe des tieferen 
Endes des Energiebereichs gelegt worden: ETD=EC-0,15eV. Das Grundzustandsniveau für den 
positiven Zustand jedes TDs kann, unter der Annahme eines ähnlichen Minoritätseinfangquerschnitts 
wie für das zugehörige neutrale Niveau, gegenüber diesem, aufgrund seiner näheren Lage zum 
Leitungsband in der Lebensdauerberechnung nach Formel (2-24) vernachlässigt werden. 
Defekt 
(Ladungübergang) EC-ET (in eV) σn (in cm
2) σp (in cm
2)  
(für Abb. 7-5) 
σp (in cm2) 
(für Abb. 7-6) 
 TD (++/+) 0,151 1*10-12 7*10-12 0,01*7*10-12 
STD (+/0) 0,035 = σp gesetzt 2,7*10
-13  10*2,7*10-13 
Cr (+/0) 0,22 1,25*10-13 7,8*10-14 5*7,8*10-14 
O1 (++/+) 0,405 4*10-15 =σn gesetzt 4*10
-15 
O2 (unbek.) 0,355  1*10-15 =σn gesetzt Defekt nicht in Abb. 
7-6 eingetragen Fe (+/0) 0,74 2,6*10-14 1,3*10-16 
 
Tabelle 7-1 (Ausschnitt aus Tabelle 9-4): Werte für die energetische Lagen und Einfangquerschnitte der Defekte, die zur Berechnung 
der Diffusionslängenprofile in Abb. 7-5 und Abb. 7-6 für den phosphordotierten Spezialblock verwendet wurden. 
 
Unter diesen Voraussetzungen und mit den in Tabelle 7-1 zusammengestellten Werten für die 
benötigten Defekteigenschaften berechnen sich aus den in Abb. 5-35 dargestellten Defektprofilen von 
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TD, Cr, O1 und O2 die in Abb. 7-5 (linke Grafiken) ersichtlichen Diffusionslängenprofile an den drei 
gemessenen Bahnen der Probe N1. 
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Abb. 7-5 
Linke Grafiken (2-24: Diffusionslängenverläufe defektspezifisch umgerechnet nach Gl. ) aus den Konzentrationsprofilen der 
rekombinationsaktiven Defekte an drei Bahnen (=> drei Grafiken) der Probe N1. (vgl. Abb. 5-35). Zusätzlich ist der 
Diffusionslängenverlauf aus der entsprechenden Berechnung für das STD-Profil von Probe N2 (vgl. Abb. 5-27) und für Fe aus dem 
FeB-Profil der Probe P3 (vgl. Abb. 5-37) in jede Grafik eingetragen. 
Linke und rechte Grafiken (2-1: In Schwarz eingetragen sind die nach Gl. ) und Gl. (2-2) aus den durch die Defekte hervorgerufenen 
Diffusionslängenverläufen jeweils resultierenden Diffusionslängenprofile(ΣDefekte). 
Rechte Grafiken
In der Probe N1 sind außerdem STDs vorhanden, deren Profile in angemessener Näherung 
(wie im Abschnitt 7.1 erläutert) aus denen der Parallelprobe N2 (Abb. 5-27) übertragen werden 
können. Die zu den STDs gehörigen Grundzustandsniveaus liegen knapp unterhalb des 
Leitungsbandes in einem sehr eng begrenzten Bereich der Bandlücke (vgl. 
: Diese resultierenden Diffusionslängenprofile werden dem per SPV gemessenen Diffusionslängenprofil (Fehlergrenzen) 
für die drei Bahnen der Probe N1 gegenübergestellt. 
Abb. 7-4), so dass sie 
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ebenfalls vereinfachend für die Diffusionslängen-Berechnungen in einem effektiven Niveau 
zusammengefasst werden: ESTD=EC-0,035eV. 
In dem bordotierten Spezialblock wurde bodennah das FeB-Paar nachgewiesen. Es ist 
anzunehmen, dass in dem phosphordotierten Block ebenfalls Eisen vorhanden ist; hier nicht als FeB-
Paar, da das Fermi-Niveau in dem n-leitenden Block über dem des interstitiellen Fe-Niveaus 
(EFe=EV+0,41eV) liegt und somit die attraktive Wechselwirkung zwischen B- und Fe+, die zur FeB-
Paar-Bildung führt, entfällt. Deshalb ist für die drei Bahnen von Probe N2 mit der 
Konzentrationsabschätzung für das FeB-Paar aus Probe P3 (Abb. 5-37) die aus interstitiellem Eisen 
(verwendete Eigenschaften siehe Tabelle 7-1) resultierende Diffusionslänge berechnet und ebenfalls in 
in die linke Grafiken von Abb. 7-5 eingetragen worden. 
Aus den durch die einzelnen Defekte verursachten Diffusionslängen errechnet sich die 
gestrichelt eingezeichnete Gesamtdiffusionslänge („ΣDefekte“). Laut den Berechnungen verursacht an 
allen drei Bahnen des phosphordotierten Spezialblocks das durch die neutralen TDs erzeugte effektive 
Energieniveau die wesentliche Reduktion der Gesamtdiffusionslänge der Löcher in den ersten etwa 6-
9mm. Danach ist diese im Wesentlichen durch das interstitielle Chrom begrenzt. Die durch die STDs 
verursachte Wirkung auf die Gesamtdiffusionslänge kann - aufgrund dieser Berechnungen - gegenüber 
der von TDs und Chrom vernachlässigt werden. Erst dort, wo andere Defekte nicht mehr 
nachgewiesen werden konnten, beschränken sie die Diffusionslänge. Völlig folgenlos ist das 
interstitielle Eisen, zumindest, wenn dessen Konzentration in der Probe N1 in etwa derjenigen des 
FeB-Paares in der schwach bordotierten Probe P3 entspricht. Einschränkend ist dabei aber zu 
beachten, dass in dem in n-Leitung umgeschlagenen Teil des Bodenbereichs (etwa unterste 6-9mm, in 
Probe P1, vgl. Abb. 7-2 und Abb. 5-4) und wenige Millimeter darüber in Probe P3 ein Nachweis des 
FeB-Paars messmethodenbedingt nicht möglich war (vgl. Abb. 5-37). 
In den rechten Grafiken von Abb. 7-5 ist ebenfalls das Fehlerintervall der mittels SPV 
gemessenen Diffusionslängen eingetragen. Dabei wurden, um eine gute örtliche Übereinstimmung 
zwischen den Schottky-Kontakten (Durchmesser ∼0,8mm) auf der Probenbahn und den SPV-
Messpunkten (Durchmesser 0,3mm, Messpunkt-Abstand 0,5mm) zu erreichen, für jede Bahn zwei 
benachbarte Diffusionslängenprofile aus dem SPV-Diffusionslängentopogramm (Abb. 5-6) gemittelt 
und die relativen Fehler der Diffusionslängen mittels Fehlerfortpflanzung berechnet. Die Diffusions-
längenbeeinträchtigung ist bis etwa 24mm Blockhöhe sichtbar. Oberhalb davon verläuft das 
Fehlerintervall der Gesamtdiffusionslänge ziemlich konstant zwischen 80 und 100µm. Nur an der 
Bahn bei x=10,7mm verringert sich die Diffusionslänge für höhere Blockhöhen (teilweise auch 
aufgrund einer hohen Versetzungsdichte und von eventuell aus dem Tiegelrand eindiffundiertem 
Eisen). Erwähnenswert ist, dass für die drei untersuchten Probenbahnen der Probe N1 ab einer 
Blockhöhe von etwa 18 bis 20mm kein diffusionslängen-relevanter Defekt mehr nachgewiesen 
wird137
Der Vergleich zwischen der berechneten Gesamtdiffusionslänge und dem Fehlerintervall der 
gemessenen Gesamtdiffusionslänge in den rechten Grafiken von Abb. 7-5 zeigt für keine der drei 
Bahnen eine befriedigende Übereinstimmung: Direkt am Boden ist die berechnete 
. 
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Gesamtdiffusionslänge zu klein; nur um h=10mm herum passt sie in das Fehlerintervall der 
gemessenen Diffusionslänge, danach wird sie schnell zu groß. Folgende Ursachen kommen für diese 
Diskrepanzen hauptsächlich in Frage: 
a) Die Konzentrationsprofile der rekombinationsrelevanten Defekte wurden nicht alle an der 
gleichen Probenbahn ermittelt, und sind somit nicht 1:1 übertragbar.  
Vielmehr wurden sie teilweise von verschiedenen Probenorten aus den beiden Spezialblöcken 
zusammengetragen und dann miteinander zum resultierenden Diffusionslängenprofil verrechnet. 
Allerdings ist ein Indiz, dass diese Übertragung von Defektprofilen aus unterschiedlichen Bahnen 
dennoch ein konsistentes Ergebnis liefern kann, in Abschnitt 7.1 für die Bestimmung der Freien 
Ladungsträgerkonzentration (Probe N1) aus den Profilen der Dotanden (Probe N2) gegeben. Auch 
die Ähnlichkeit des Gesamtkonzentrationsverlaufs der Thermischen Donatoren an verschiedenen 
Bahnen der Proben N1 und N2 (untere rechte Grafik von Abb. 5-35) zeigt die Übertragbarkeit - 
zumindest für diesen Defekt im phosphordotierten Spezialblock. 
Letzlich ist auch der ziemlich gleichmäßige Verlauf der Diffusionslängenreduktion im unteren 
Bereich eines Blocks (z. B. in Abb. 5-4 und Abb. 5-6 für die beiden untersuchen Spezialblöcke) 
ein Indiz dafür, dass die blöckhöhenabhängigen Profile der für diese Diffusionslängenreduktion 
verantworlichen Defekte138
b) Es wurden nicht alle elektrisch relevanten Defekte detektiert. 
 ziemlich ähnlich sein sollten, da der entgegengesetze Fall (das 
Zusammenspiel verschiedene Defekte mit unterschiedlichen Konzentrationsverläufen verursacht 
ähnliche Diffusionslängenprofile) relativ unwahrscheinlich erscheint. 
In der Natur der DLTS-Methodik an Schottky-Kontakten liegt es, dass im Normalfall jeweils nur 
die am Majoritätsband angrenzende Hälfte der Silizium-Bandlücke nach Defektniveaus untersucht 
werden kann (vgl. S.41f.). Um diese Einschränkung zu umgehen, wurde sowohl ein phosphor- als 
auch ein bordotierter Spezialblock untersucht. Allerdings war der Nachweis von Defektniveaus in 
der unteren Hälfte der Bandlücke aufgrund des ungewollten Übergangs zur n-Leitung im 
bodennahen Bereich des bordotierten Blocks nicht möglich, so dass hier das Konzentrationsprofil 
von Fe nicht bestimmt werden konnte. Eventuell wären dort auch noch weitere Defekte detektiert 
worden. Allerdings hätte dieses nur zur Folge, dass sich die Diskrepanz der Diffusionslängen 
zwischen Experiment und Berechnung direkt am Blockboden noch weiter vergrößern würde. 
Gänzlich ausgeschlossen werden kann auch die Möglichkeit nicht, dass ein stark 
rekombinationsaktiver Defekt in einer Konzentration vorliegt, die unter der DLTS-
Nachweisgrenze liegt, und so die Diffusionslänge unentdeckt reduziert. 
c) Die verwendeten Werte für die Berechnung der Rekombinationseigenschaften der Defekte sind 
fehlerhaft. 
Da die zufälligen Fehler der Defektkonzentrationen in den Abb. 7-5 schon berücksichtigt sind und 
die energetische Lage der Defektniveaus recht gut bekannt ist, liegen die größten Unsicherheiten 
in den verwendeten Einfangquerschnitten. Wie schon zuvor erwähnt, sind insbesondere 
Minoritätseinfangquerschnitte nur ungenau bzw. gar nicht bekannt. Für die 
                                                                                                                                                                                     
137 Mit Ausnahme der in diesem Bereich für die Rekombination irrelevanten STDs 
138 Es müssen nicht unbedingt mehrere Defekte für die Diffusionslängenreduktion verantwortlich sein, es ist auch ein einzelner Defekt 
möglich  
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Minoritätseinfangquerschnitte von TDs, STDs und O1, O2 wurden bei den obigen Berechnungen 
einfach die Werte des Majoritätseinfangquerschnitts benutzt. 
7.3-1 Berechnung der Diffusionslänge mit veränderten Einfangquerschnitten für Cr, 
STDs und TDs 
Aufgrund dieser Ungewissheiten wurde abschließend versucht, den Minoritätsladungsträger-
einfangquerschnitt eines jeden Niveaus so zu verändern, dass der alleine durch dieses Niveau 
verursachte Diffusionslängenverlauf möglichst gut in die Fehlergrenzen der gemessenen 
Gesamtdiffusionslänge fällt. Gelingt dieses einem bestimmten Niveau, dann würde der dieses Niveau 
verursachende Defekt alleine ausreichen, um den Diffusionslängenverlauf im Bodenbereich 
quantitativ zu beschreiben. Aufgrund des Verlaufs der Größen in Abb. 7-5 kann man erkennen, dass 
das durch das effektive TD-Niveau verursachte Diffusionslängenprofil dazu nicht in der Lage ist. Das 
jeweilige Diffusionslängenprofil für Chrom mit einem um den Faktor 5 und für das effektive STD-
Niveau mit einem um den Faktor 10 größeren Löcher-Einfangquerschnitt σp gegenüber den in Abb. 
7-5 gewählten Werten zeigt Abb. 7-6 für die drei Probenbahnen von Probe N1: 
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Abb. 7-6: Defektspezifische Diffusionslängenprofile, berechnet 
mit veränderten Werten für die Löcher-Einfangquerschnitte σp 
verursacht durch Cr (x5), STD (x10) und TD (x0,01) an drei 
Bahnen von Probe N1 (STD aus Probe N2). Die in Klammern 
angegebenen Faktoren geben die Veränderung gegenüber den 
für Abb. 7-5 verwendeten Werten an, vgl. Tabelle 7-1). 
Vergleich zu den Fehlergrenzen des Gesamt-
diffusionslängenprofils aus der SPV-Messung an den gleichen 
Bahnen. 
Beide Profile verlaufen ab der Blockhöhe, an der jeweilige Defekte erstmals detektiert wurde, 
relativ gut in den Fehlergrenzen der per SPV gewonnenen Diffusionslängenmessung. Nur für die Bahn 
bei x=10,7mm gibt es um h=22mm größere Abweichungen, die schon in Zusammenhang mit Abb. 7-5 
diskutiert wurden.  Die sonst überraschend gute Übereinkunft lässt folgende Interpretation zu: Das 
Diffusionslängenprofil ab wenigen Millimetern Blockhöhe lässt sich für die drei Bahnen der Probe N1 
im Bodenbereich durch das gemessene Konzentrationsprofil von Chrom oder STD beschreiben, wenn 
deren jeweiliger Löcher-Einfangquerschnitt σp entsprechend angepasst wird. Jeder dieser beiden 
Defekte (und damit in ähnlich guter Übereinstimmung zu den Fehlergrenzen des 
Gesamtdiffusionslängenprofils auch beide Defekte zusammen) ist durch seinen Konzentrationsverlauf 
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im Großen und Ganzen in der Lage, ab wenigen Millimetern Blockhöhe die 
Diffusionslängenreduktion im Bodenbereich des phosphordotierten Spezialblocks zu beschreiben. Ob 
ein sehr flaches Niveau, wie das für die STDs, wirklich in der Lage ist, die beschriebene Reduktion 
der Diffusionslänge zu verursachen, ist eine offene Frage. Sie ist mit den Einfangquerschnitten für 
dieses Niveau verbunden, die bisher experimentell unbestimmt sind. Für die Diffusionslängen-
reduktion in den ersten Millimetern können die TDs139 oder O1 verantwortlich sein140
Abb. 7-6
. Die TDs sind in 
 nur sehr bodennah rekombinationsrelevant, da sie mit einem um den Faktor 100 kleineren 
Löcher-Einfangquerschnitte σp einberechnet wurden. O2 und Fe sind in Abb. 7-6 aus Gründen der 
Übersichtlichkeit nicht mit eingetragen, da sie unter den gemachten Annahmen keine Rolle für die 
Rekombination spielen, wie schon aus Abb. 7-5 hervorgeht. 
 
                                                          
139 Mit einem um 100 gegenüber dem Wert in Tabelle 9-4 verringerten Löcher-Einfangquerschnitt σp, da die TDs die Diffusionslängen-
reduktion in den ersten Millimetern sonst überschätzen, siehe Abb. 7-5. 
140 Und auch die dort verstärkt nachgewiesenen Ausscheidungen tragen vermutlich dazu bei. 
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8 Zusammenfassung 
Multikristallines Silizium für Solarzellen aus dem Blockguss-Verfahren weist im bodennahen 
Bereich eine verminderte Diffusionslänge der Minoritätsladungsträger auf. Die Ursachen für dieses 
Verhalten sind in der vorliegenden Arbeit an einem phosphor- und einem bordotierten Spezialblock, 
deren im Vergleich zu Produktionsblöcken geringere Dotierkonzentration eine empfindlichere 
Nachweisgrenze tiefer Energieniveaus in der Silizium-Bandlücke bei DLTS-Messungen ermöglicht, 
untersucht worden. Nachdem gezeigt wurde, dass Versetzungen inklusive der anhaftenden 
Ausscheidungen im Bodenbereich - im Gegensatz zur Situation im Inneren multikristalliner Silizium-
Blöcke - nicht die primäre Ursache für die Diffusionslängenreduktion darstellen, konzentrierten sich 
die Untersuchungen auf den Nachweis weiterer Defekte. Deren Identifizierung in FTIR- und DLTS-
Messungen wird in der vorliegenden Arbeit breiter Raum eingeräumt (FTIR: Auswertung der 
Peakpositionen, Peakverhältnisse und Halbwertsbreiten, DLTS: Auswertung über Arrhenius-
Darstellung und Bistabilität). Die Zuordnung der Messlinien zu bestimmten Defekten erfolgte 
insbesondere durch den Vergleich mit entsprechenden Veröffentlichungen. Auf diese Weise wurden 
neben den im gesamten Block anzutreffenden Fremdstoffen (OI, CS, Dotierelement: B bzw. P) 
metallische (Fe, Cr, Al, As), sauerstoffhaltige (TD, O1, O2, O-Dimer), stickstoffhaltige (NN-Paar, 
NNO-Komplex) Verunreinigungen und ein in seiner stofflichen Natur bisher nicht vollständig 
geklärter Defekt (STD) in den Proben aus dem unteren Bereich der Spezialblöcke nachgewiesen. 
Außerdem wurden in den ersten Millimetern am Blockboden Ausscheidungen mittels TEM und SIRM 
detektiert. 
Im Anschluss an die Defektidentifikation wurde mit Hilfe der Aufnahme des 
blockhöhenabhängigen Konzentrationsverlaufs der Defekte die Möglichkeit zu Korrelationen mit den 
elektrischen Eigenschaften im Blockboden eröffnet. So ist es möglich, mit Hilfe der Defekte, die einen 
flachen Donator- und Akzeptorcharakter besitzen (B, P, As, Al, TD und STD), den 
blockhöhenabhängigen Verlauf der Freien Ladungsträgerkonzentration (und damit des elektrischen 
Widerstands) im unteren Bereich der beiden Spezialblöcke quantitativ zu erklären. Insbesondere die 
hohen Konzentrationen an TDs und STDs haben einen entscheidenden Einfluss: Im schwach 
phosphordotierten Spezialblock erhöhen sie die Freie Ladungsträgerkonzentration in den untersten 
Zentimetern um bis zu eine Größenordnung, im schwach bordotierten Spezialblock bewirken sie im 
Bereich direkt am Blockboden einen Übergang zur n-Leitung. 
Nicht so unmittelbar und widerspruchsfrei ließen sich die blockhöhenabhängigen Profile der 
mittels SPV im bodennahen Bereich gemessenen Diffusionslängen mit den Konzentrationsverläufen 
der rekombinationsrelevanten Defekte über die Shockley-Read-Hall-Statistik (SRH) in Einklang 
bringen. Dazu wurden die experimentell bestimmten Konzentrationsverläufe der rekombinations-
relevanten Defekte (Cr, Fe, STDs, TDs, O1) und die in der Literatur gegebenen Angaben über ihre 
Niveaulagen und Einfangquerschnitte in den Berechnungen nach der SRH-Statistik eingesetzt. 
Allerdings schwankt der Wert des Majoritätseinfangquerschnitts für eine bestimmte Energielage eines 
Defekts zwischen verschiedenen Veröffentlichungen häufig um eine Größenordnung und mehr, 
während der Minoritätseinfangquerschnitt häufig gar nicht experimentell verifiziert ist (z. B. für 
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STDs). Daher ist es nicht verwunderlich, dass der Versuch, den Diffusionslängenverlauf an drei 
verschiedenen Stellen des phosphordotierten Spezialblocks aus den ermittelten Defektverläufen 
quantitativ nachzuvollziehen, keine gute Übereinstimmung ergeben muss. Aufgrund dieser Diskrepanz 
wurde durch Variation des Minoritätseinfangquerschnitts eine bessere Anpassung des aus einem 
einzelnen Defektniveau resultierenden Diffusionslängenprofils zu den drei gemessenen 
Diffusionslängenprofilen gesucht. Dabei stellte sich heraus, dass durch eine moderate141
Die Herkunft der Defekte war in dieser Arbeit kein Untersuchungsgegenstand. Dennoch ist 
für Fe und Cr wahrscheinlich, dass sie aus dem Tiegel und/oder der Tiegelbeschichtung eindringen, da 
ihre Konzentration in den tiegelnahen Blockbereichen am größten ist und sie als Fremdstoffe in Tiegel 
und Beschichtung bekannt sind. Entsprechendes gilt für Sauerstoff in Bezug auf den Quarzgut-Tiegel. 
Zum Beschichten der Tiegelinnenwand wird Si3N4-Pulver benutzt, um ein Anbacken des Silizium-
Blocks am Tiegel zu verhindern. Deshalb ist ebenfalls der Eintrag von Stickstoff in den Block und die 
Bildung des NN-Paares und des NNO-Komplexes plausibel. Bisher ist die Beteiligung von Stickstoff 
nicht für alle STD-Familien ausgeschlossen. Vielmehr wird in der Literatur auch über eine indirekte 
Beteiligung bei der STD-Bildung spekuliert, so dass die Entstehung von STDs insbesondere im 
Bodenbereich der Blöcke einsichtig ist. Eine direkte Korrelation zwischen FTIR-Linien, die durch den 
NNO-Komplex hervorgerufen werden und drei STD-verursachten FTIR-Linien bei 8K wurde – im 
Gegensatz zu Literaturveröffentlichungen – allerdings nicht bestätigt. Hingegen wechselwirkt der 
Stickstoff und auch der Sauerstoff mit den Versetzungen: Es ist eine Korrelation der 
Konzentrationsabnahme des NN-Paares und des interstitiellen Sauerstoffs in Bereichen hoher 
Versetzungsdichten für gleiche Blockhöhe zu beobachten. Dieses spricht für eine Anlagerung dieser 
Elemente an die Versetzungen. In TEM-Untersuchungen wurden entsprechend Ausscheidungen an 
Versetzungen gefunden. 
 Erhöhung des 
Minoritätseinfangquerschnitts für das Cr-Niveau (Faktor 5) bzw. für das effektive STD-Niveau 
(Faktor 10) das Diffusionslängenprofil in weiten Bereichen am Blockboden des phosphordotierten 
Spezialblocks jeweils nachgezeichnet werden kann. Die Profile der anderen diffusionsrelevanten 
Defekte sind nicht in der Lage, dieses zu leisten. Deshalb liegt die Interpretation nahe, dass entweder 
Chrom oder STDs (oder beide) den Diffusionslängeneinbruch in weiten Teilen des bodennahen 
Bereichs in dem phosphordotierten Spezialblock verursachen. In den ersten Millimetern am 
Blockboden müssen für eine gute Übereinstimmung zwischen SPV-Messungen und Rechnung weitere 
Defekte hinzukommen, die die Diffusionslänge zusätzlich reduzieren; insbesondere die Thermischen 
Donatoren und O1 und eventuell Ausscheidungen kommen hier in Frage. In dem schwach bordotierten 
Spezialblock wurde das FeB-Paar in Bodennähe nachgewiesen. Da seine Konzentration aufgrund der 
Überlagerung durch einen Minoritätspeak in den DLTS-Messungen nicht genau bestimmt werden 
konnte, konnte die Einbeziehung von Eisen nur ungenau und in den untersten Blockpositionen gar 
nicht erfolgen. Unter Beachtung dieser Unzulänglichkeit zeigte die Annahme eines zum FeB-Paar 
korrespondierenden Konzentrationsverlaufs von interstitiellem Eisen im phosphordotierten 
Spezialblock, dass Eisen einen zu vernachlässigenden Einfluss auf die Diffusionslänge in dem 
phosphordotierten Spezialblock hat. 
                                                          
141 das bedeutet hier: im Rahmen des Bereichs der Werte für Enfangquerschnitte in unterschiedlichen Veröffentlichungen 
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Ausblick: Übertragung der Diffusionslängenberechnung aus Defektprofilen auf den bodennahen 
Bereich eines bordotierten Standardblocks 
Abschließend werden die in den beiden Spezialblöcken gefundenen Defekte und ihre Profile 
benutzt, um die zugehörigen Diffusionslängen der Elektronen in einem bordotierten Standardblock zu 
berechnen. Dazu setzt man voraus, dass in einem Standardblock eine ähnliche Defektverteilung wie in 
dem phosphordotierten Spezialblock existiert142
a) die Elektronen in dem einen Block die Majoritäten und in dem anderen die Minoritäten sind 
(Löcher entsprechend umgekehrt) und die Einfangquerschnitte für Löcher und Elektronen 
meistens stark asymetrisch sind (vgl. 
. Dennoch ist die von einem Defekt verursachte 
Diffusionslänge im Allgemeinen in den beiden Typen von Blöcken unterschiedlich, da 
Tabelle 7-1 bzw. Tabelle 9-4), 
b) das Konzentrationsprofil der Dotierung der beiden Blöcke verschieden ist, 
c) der Diffusionskoeffizient für Elektronen und Löcher sich um einen Faktor 3 voneinander 
unterscheidet, 
d) für Eisen und Chrom zusätzlich zu beachten ist, dass diese in bordotierten Produktionsblöcken 
aufgrund der veränderten Lage des Ferminiveaus hauptsächlich in Form von FeB- und CrB-Paaren 
vorliegen und nicht als interstitielles Fe oder Cr. Dieses führt über die veränderte Energielage und 
andere Einfangquerschnitte (vgl. Tabelle 8-1) ebenfalls zu einem unterschiedlichen Einfluss auf 
die Diffusionslänge in p- und n-leitenden Blöcken. Für das FeB-Paar wird in Übereinstimmung 
mit Veröffentlichungen (vgl. Abschnitt 3.3) das Akzeptorniveau 0.23eV unter dem Leitungsband 
als das für die Rekombination entscheidende benutzt (und nicht das Donatorniveau 0,10eV über 
dem Valenzband). 
Defekt 
(Ladungübergang) EC-ET (in eV) σn (in cm
2) σp (in cm2) 
CrB (0/-) 0,84 7,5*10-14 1*10-14 
FeB (+/0) 0,23 2,5*10-13 6,3*10-14 
 
Tabelle 8-1: Werte für die energetische Lage und Einfangquerschnitte von CrB und FeB, die zur Berechnung der 
Diffusionslängenprofile in Abb. 8-1 für den bordotierten Standardblock verwendet wurden (Ausschnitt aus Tabelle 9-4). 
 
Unter Beachtung dieser Faktoren stellt Abb. 8-1 den Diffusionslängenverlauf bei Übertragung 
der Defektprofile der Bahn bei x=29,7mm von Probe N1 aus dem phosphordotierten Spezialblock auf 
einen bordotierten Standardblock mit einer Dotierung von [B]=1016/cm3 in den untersten 30 
Millimetern dar (, wobei das FeB-Paar erst ab 12mm Blockhöhe einberechnet wird, da die Fe-
Konzentration in den beiden Spezialblöcken nicht näher am Blockboden bestimmt werden konnte). 
Die linke Abbildung zeigt das Ergebnis bei Verwendung des veröffentlichten Löcher-
Einfangquerschnitt σp für das effektive TD-Niveau, die rechte mit einem um 100 reduzierten σp-Wert 
(vgl. Tabelle 7-1 und dort anschliessende Seiten) berechnet worden. In der linken Grafik von Abb. 8-1 
steigt die aus den Defekten resultierende Diffusionslänge in den ersten 30mm kontinuierlich mit der 
Blockhöhe an, wobei in den ersten ca. 10mm Blockhöhe das effektive TD-Niveau die resultierende 
Diffusionslänge auf sehr geringe Werte (<10µm) reduziert. In der rechten Abbildung hat dieses 
Niveau nur in den ersten Millimetern einen entscheidenden Anteil an der Diffusionslängenreduktion 
                                                          
142 Diese Annahme ist dann plausibel, wenn die Herstellungsbedingungen der Blöcke vergleichbar sind. Dies bedeutet insbesondere, dass die 
zeitlichen Temperaturverläufe während der Blockherstellung für das Block-Kokille-System sich nur unwesentlich unterscheiden sollten und 
auch die Verunreinigungsgehalte von Kokille, Beschichtung und verwendetem Roh-Silizium ähnlich sind. 
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(wie in Abb. 7-6 für den n-leitenden Spezialblock). Hier liegt die resultierende Diffusionslänge für die 
ersten 15mm bei etwa 20µm und steigt danach, wie in der linken Abbildung auch, an. In beiden Fällen 
resultiert also eine Diffusionslängenreduktion im Bodenbereich, wie sie experimentell an 
Produktionsblöcken beobachtet wird. Die sehr kleinen Werte direkt am Blockboden (linke Abbildung) 
fallen dabei im Vergleich zu Lebensdauer-Messungen an Produktionsblöcken ziemlich niedrig aus. 
Beim Vergleich im Bereich von 10mm bis 15mm Blockhöhe fällt auf, dass der Beitrag zur 
Diffusionslänge, der durch einzelne Defekte (CrB, FeB, STDs, in der linken Grafik von Abb. 8-1 auch 
TDs) hervorgerufen wird, für alle ähnlich ist, so dass dort alle Defekte einen nicht zu 
vernachlässigenden Einfluss auf die Gesamtdiffusionslänge ausüben. 
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Abb. 8-1: Auf einen bordotierten Standardblock ([B]=1016/cm3) übertragene Diffusionslängenprofile, verursacht durch CrB, FeB, 
STDs und TDs [linke Grafik: σn=10-12cm2 für TDs, rechte: σn=10-14cm2], und resultierendes Diffusionslängenprofil. (Fehlerbalken 
der Übersichtlichkeit halber weggelassen)  
Als Resultat kann somit festgehalten werden: Die sinngemäße Übertragung der Defektprofile 
aus dem bodennahen Bereich der Spezialblöcke auf einen Standard-Produktionsblock resultiert in 
einem realistischen Verlauf der Gesamtdiffusionslänge in dessen Bodenbereich. Dabei können weder 
STD, CrB, FeB noch TDs als Ursache für die Diffusionslängen-Reduktion im Bodenbereich 
ausgeschlossen werden143
                                                          
143 Allerdings zeigten DLTS-Untersuchungen im Bodenbereich eines phosphordotierten Spezialblocks aus einer bridmanartigen 
Kristallisationsanlage keine zu Thermischen Donatoren und STD korrelierten Signale, so dass zumindest in diesem Block TDs und STDs als 
Ursache für die Diffusionslängenreduktion m Bodenbereichausgeschlossen werden können [
. 
ASIS05_S.18-11 bis 18-15]. 
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9 Anhang  
9.1 Industrielle Herstellung von Silizium-Solarzellen und deren 
Eigenschaften 
Seit den Anfängen der Photovoltaik in den 60er und 70er Jahren des letzten Jahrhunderts wird 
der überwiegende Teil aller Solarzellen aus dünnen144, kristallinen Siliziumscheiben gefertigt. Durch 
die Zugabe von Bor beim Kristallisationsprozess (vgl. Abschnitt 3) sind die Siliziumscheiben dotiert 
([B]≈1016/cm3, p-Leitung). Ihre herkömmliche Prozessierung zur Solarzelle beinhaltet als 
grundlegenden Schritt eine Phosphordiffussion145
                                                          
144 Zur Zeit meistens zwischen 200µm und 250µm dick 
. Durch diese wird in einer dünnen 
Oberflächenschicht (<1µm, Goe97_S.84) die Bordotierung auf einer der beiden Seiten der 
Siliziumscheibe überkompensiert. Es resultiert ein ganzflächiger p-n-Übergang. Trifft Licht auf die 
Emitterseite (n-Gebiet) der Solarzelle, dann wird ein Teil davon reflektiert, während der überwiegende 
Teil in die Scheibe eindringt. Von dem eindringenden Licht wird der Überbandanteil (hν>EG, h: 
Planksches Wirkungsquantum, ν: Frequenz, EG: Energie der Bandlücke zwischen Leitungs- und 
Valenzband) auf seinem Weg in der Solarzelle teilweise absorbiert. Er erzeugt dabei - hauptsächlich in 
der Basis (p-Gebiet) - zusätzliche Elektronen im Leitungsband unter Zurücklassung einer 
entsprechenden Anzahl an Löchern im Valenzband. Der p-n-Übergang der Solarzelle dient nun zur 
räumlichen Trennung dieser Elektronen von den Löchern: Die Überschusselektronen, die im Rahmen 
ihrer Diffusionslänge den p-n-Übergang erreichen, werden durch das elektrische Feld in der 
Raumladungszone (RLZ) des p-n-Übergangs in den Emitter beschleunigt, während die Löcher in der 
Basis verbleiben. Derart getrennt, verursachen die Ladungsträger eine Potentialdifferenz U zwischen 
Basis und Emitter, zwischen denen über – industriell meist im Siebdruckverfahren hergestellte – 
Metallkontakte (Emitter: „Bus- mit Fingerstruktur“, Basis: ganzflächige Aluminiumschicht) der Strom 
abgegriffen werden kann. Um den Anteil des Lichts, der an der Emitterseite reflektiert wird, zu 
reduzieren, ist üblicherweise auf der Emitterseite eine sehr dünne optische Antireflexschicht (z. B. 
60nm Si3N4 oder TiO2) aufgebracht, die die Reflexion durch Entspiegelung (destruktive Interferenz) 
der Oberfläche reduziert. Bei Solarzellen aus monokristallinem Silizium wird häufig eine 
Oberflächentexturierung als Antireflexverfahren verwendet. An der Rückseite der Solarzelle wird 
durch das Einlegieren des Aluminium-Rückseitenkontaks eine p+-Schicht erzeugt, so dass dort 
zusammen mit der Basis ein pp+-Übergang entsteht, der durch sein elektrisches Feld bewirkt, dass 
mehr Elektronen in das Innere der Solarzellen zurückgeworfen werden und weniger an der 
Solarzellenrückseite rekombinieren (sog. Back-Surface-Field). 
145 Prozessbedingungen: Konstante Temperatur zwischen ∼800 und ∼1200°C, [P]≈1019/cm3 an der Oberfläche ([Goe97_S.166-169]. 
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9.2 Einteilung von Energieniveaus in der Bandlücke 
Niveaus in der Bandlücke eines Halbleiters können unter verschiedenen Gesichtspunkten eingeteilt 
werden. Die in der Literatur eingeführten Definitionen sind allerdings nicht immer identisch. Die in 
dieser Arbeit verwendeten Begriffe werden im Folgenden erläutert. 
Flache und Tiefe Störstellen nach der Effektiven Massen Theorie (EMT) 
Störstellen mit einem Grundzustandsniveau in der Bandlücke werden u. a. dadurch 
unterschieden, ob ihre elektronischen Übergänge in angeregte Zustände in der Bandlücke mit Hilfe der 
Effektiven Massen Theorie146
Elektronen- und Löcherniveaus 
 (EMT) beschrieben werden können. Störstellen, die der EMT 
gehorchen, werden als flach bezeichnet. Sie liegen in Silizium überwiegend (aber nicht immer) in der 
Nähe des Leitungs- oder Valenzbandes. Zu ihnen zählen die 3- und 5-wertigen Dotanden, die im 
ionisierten Zustand eine ähnliche tetraedrische Bindungsstruktur zum Si-Gitter aufbauen, wie sie das 
ungestörte Si-Gitter aufweist. Störstellen, die nicht durch die EMT beschrieben werden können, liegen 
oft weiter zur Mitte der Silizium-Bandlücke hin und werden als tiefe Störstellen bezeichnet. Bei ihnen 
ist – im Gegensatz zu flachen – die Bindungsenergie des Ladungsträgers an die Störstelle größer, was 
durch eine im Ortsraum wesentlich stärker begrenzte Wellenfunktion hervorgerufen wird. 
Aus Gl. (2-16) ergibt sich folgendes Verhältnis für die beiden Emissionskoeffizienten (en zu ep): 
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(9-1) 
Ein Niveau, dessen Emissionskoeffizient für Elektronen en größer als der für Löcher ep ist, wird als 
Elektronenniveau bezeichnet. Im entgegengesetzten Fall spricht man von einem Löcherniveau. Für Si 
weisen NC und NV und auch vn und vp, die über Gl. (2-26) in Gl. (9-1) enthalten sind, jeweils die 
gleiche Größenordnung auf und g hat den Wert 2 oder 1/2. Deshalb wird die Abweichung von Een=ep 
von der Mitte der Bandlücke im Wesentlichen durch das Verhältnis von σp zu σn bestimmt, welches, je 
nach Defekt, Werte von unter 10-3 bis über 103 aufweisen kann. Selbst derart große Unterschiede 
bewirken aber nur eine Verschiebung des Grenzniveaus Een=ep um wenige kT von der Mitte der 
Bandlücke. Daher nähert sich Een=ep für alle Energieniveaus mit abnehmender Temperatur der 
Bandlückenmitte von Silizium und ist auch bei RT noch nicht weit davon entfernt (z. B.: σp/σn=103 ⇒ 
EEl=Loch - (EC+EV)/2 = 3.5kT = 0,088eV bei RT). Somit sind, grob gesehen, Niveaus in der oberen 
Hälfte der Si-Bandlücke Elektronenniveaus und in der unteren Hälfte Löcherniveaus. 
Majoritäts- und Minoritätsniveau 
Für den Ladungsträgeraustausch des Niveaus mit den beiden Bändern bei der Annäherung an 
den Stationären Zustand entsprechend Gleichung (2-15) lassen sich zwei Fälle gegeneinander 
abgrenzen: Das Niveau tauscht Ladungsträger überwiegend mit dem Majoritätsband aus (Majoritäts-
niveau) oder sein Ladungsträgeraustausch findet mit beiden Bändern statt (Minoritätsniveau). Grob 
sind Energieniveaus, die auf der zum Majoritätsband liegenden Hälfte der Bandlücke lokalisiert sind, 
                                                          
146 Die Effektive Masse Theorie (EMT) ist die Übertragung des quantenmechanischen Wasserstoffmodells an lokale Zustände in der 
Halbleiterbandlücke (hier ist sie einschließlich ihrer Erweitungen (z. B. Central-Cell-Korrektur) gemeint. 
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Majoritätsniveaus; die in der anderen Hälfte sind Minoritätsniveaus (so ist z. B. ein Niveau in der 
oberen Bandhälfte für einen n-Typ Halbleiter ein Majoritäts- und für einen p-Typ Halbleiter ein 
Minoritätsniveau). Diese Aussagen ergeben sich aus der folgenden Tabelle, in der die Beziehungen 
von Gl. (9-2) (,die aus den Gl. (2-3), (2-5), (2-6), (2-16) folgen) auf die vier unterschiedlichen 
Konfigurationen angewendet werden (g=1 zur Vereinfachung, aber ohne Beschränkung der 
Allgemeinheit gesetzt): 
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 n-Typ (⇔ n0>p0) mit EF>ET p-Typ (⇔ n0<p0) mit ET>EF 
wegen Gl. (9-2) cnn0>en cpp0>ep 
wegen Gl. (9-2) ep>cpp0 en>cnn0 
Definition 
Majoritätsniveau
en>ep 
Minoritätsniveau
ep>en 
Majoritätsniveau
ep>en 
Minoritätsniveau
en>ep 
Zuammenfassung cnn0>en> ep>cpp0 -- cpp0>ep> en>cnn0 -- 
a:= cnn+ep (Gl. (2-14)) cnn0 cnn0+ep ep cnn0+ep 
b:= en+cpp (Gl. (2-14)) en en+cpp0 cpp0 en+cpp0 
1/Tau=a+b (Gl.(2-15) 
Ladungsträger-
austausch 
cnn0+en ⇒ 
überwiegend 
mit LB 
cnn0+ep+en ⇒ 
mit beiden 
Bändern 
ep+cpp0 ⇒ 
überwiegend 
mit VB 
ep+en+cpp0 ⇒ 
mit beiden 
Bändern 
nT(∝)/NT=fStat=a/(a+b) 
(Gl. (2-19)) nn
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Tabelle 9-1: Vereinfachungen in a,b,Tau und fStat, eingeteilt durch Dotierart des Halbleiters und Majoritäts- bzw. Minoritätsniveau 
 
Rekombinationszentren und Traps 
Hier werden Übergangsraten miteinander verglichen (im Folgenden werden nacheinander die Gl. 
(2-10), (2-16), (2-5), (2-4) und (9-2) angewendet): 
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(9-3) 
Ist für ein mit einem Elektron besetztes Niveau gn größer als rp, dann wird das Elektron mit einer 
größeren Wahrscheinlichkeit ins Leitungsband emittiert, als das es mit einem Loch aus dem 
Valenzband rekombiniert (vgl. Abb. 2-2). Alle Niveaus mit ET größer als dem Demarkationsniveau für 
Elektronen En-DEMA haben diese Eigenschaft und man nennt sie Elektronentraps (trap = Falle). Für die 
Niveaus unterhalb von En-DEMA ist - im Gegensatz dazu - die Rekombination von Elektronen mit 
Löchern aus dem Valenzband wahrscheinlicher; sie werden deshalb Elektronen-
Rekombinationszentren genannt. Für Löcher lässt sich Entsprechendes ableiten. Da das 
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Demarkationsniveau mit dem Quasiferminiveau der Minoritäten gekoppelt ist, ist es für ein 
bestimmtes Niveau ET nicht nur von seinen eigenen Eigenschaften [Einfangquerschnitte σn und σp 
über Een=ep (Gl. (9-2)] abhängig, sondern verändert sich verwirrenderweise mit der Temperatur, der 
Höhe der Dotierung und dem Ladungsträger-Injektionsgrad. Damit kann ein Energieniveau mal Trap 
und mal Rekombinationszentrum sein. Allgemeine Tendenz ist jedoch, dass Traps eher an den 
Bandkanten liegen und Rekombinationszentren in der Mitte der Bandlücke. 
9 Anhang 
 
124 
9.3 Struktur der Thermischen Donatoren 
TDs sind im einfach positiven Ladungszustand paramagnetisch (d. h. sie besitzen mindestens ein 
ungepaartes Elektron) und verursachen ein ESR-Signal, welches als NL8 bezeichnet wird. Mit 
ENDOR147
Die Grundzustandswellenfuktion substitutioneller EMT
-Untersuchungen konnte die Beteiligung mehrerer Defektspezies (u. a. Sauerstoff), an NL8 
aufgezeigt werden. Aufgrund dieser Untersuchungen kann die TD-Struktur in einen für alle TD-
Spezies identischen Defektkern, der nur Silizium- (mindestens 1x interstitiell) und Sauerstoffatome 
(mindestens 2x) enthält und den Rest aufgeteilt werden [Mic94_S.281]. 
146-Donatoren in Silizium (Td-Symmetrie, z. 
B.: P) setzt sich aus den Blochfunktionen der 6 entarteten Leitungsbandminima von Silizium 
zusammen. Aufgrund der Anisotropie des TD-Kerns setzt sich seine Wellenfunktion nur aus einem der 
drei Paare der Leitungsbandminima zusammen und bewirken damit eine anisotrope Central-Cell-
Korrektur63 der EMT146-artigen Wellenfunktionen [Wag89]. FTIR-Untersuchungen mit uniaxialer 
Druckanwendung auf die Probe zeigen eine C2V-Punktsymmetrie148
Mic94
 für TDs. Außerdem wurde aus den 
Messungen gefolgert, dass die Ausrichtung der TDs in [110]-Richtung vorliegt [ _S.273]. Neue 
ESR/ENDOR147-Untersuchungen deuten darauf hin, dass einige TD-Spezies eine geringere als die C2v-
Punktsymmetrie besitzen [Dir98]. 
Im Laufe der Zeit ist, aufgrund zusätzlicher Ergebnisse aus Untersuchungen und theoretischen 
Berechnungen, eine Vielzahl von Modellen für den TD-Defektkern entwickelt worden, die in 3 
Gruppen unterteilt werden können [Ben94]:  
1) Reine Si-O-Komplexe (z.B.: KFR (Kaiser, Frisch, Reis [Kai58]), Y-lid [Sta83])  
2) V-O-Komplexe (z. B.: OSB (Ourmazd, Schröter, Bourret [Our84]), V-O4 [Mic86]) 
3) Sii-O-Komplexe (z. B.:SiO2 [Dea92])  
Das älteste Modell ist das KFR-Modell mit einem SiO4-Komplex, das aber die verschiedenen 
TD-Spezies nicht erklären kann. Im Y-Lid-Modell verursachen ein Si- und ein O-Atom mit je 3 
Bindungen in einer split-interstitial-Position den Doppeldonatorcharakter. Die gleiche Funktion wird 
im OSB-Modell von einem nur zweifach gebundenen SiI–Atom wahrgenommen. ENDOR147-
Ergebnisse wiedersprechen dem Y-Lid und OSB-Modell [Ben94]. 1992 veröffentlichten Deak et al. 
[Dea92] Berechnungen für veschiedene O-Komplexe und zeigten, dass ein bestimmter SiIO2-Komplex 
mit zwei trivalenten Sauerstoffatomen mit den experimentellen Ergebnissen zu TDs in 
Übereinstimmung steht. Jüngere Berechnungen mit weniger Näherungen geben Anlaß zu Korrekturen 
an diesem Modell [Wir98]. In vielen Modellen des Defektkerns (Y-lid, OSB, IO2) wird angenommen, 
dass die verschiedenen TD-Spezies durch sukzessive Anlagerung von Sauerstoff- oder interstitiellen 
Siliziumatomen in [110]-Richtung an den Defektkern entstehen [Mic94]. Die sukzessive Anlagerung 
von Sauerstoff, die von vielen Autoren als am plausibelsten angesehen wird, erfordert allerdings eine 
um etwa 103 bis 104 höhere Sauerstoff-Diffusion, als aufgrund des „normalen“ Diffusionskoeffizienten 
D für interstitiellen Sauerstoff bei TD-Bildungstemperaturen zu erwarten ist. Diese Diskrepanz wird 
durch Postulieren schnell diffundierer O-Dimere (O2) erklärt. 
                                                          
147 ENDOR: Elektron Nuclear Double Resonance 
148C2V-Punktsymmetrie liegt z. B. auch beim H2O-Molekül vor: Es gibt eine zweizählige Symmetrieachse und zwei zueinander senkrechte 
Spiegelebenen, deren Schnittgerade die Symmetrieachse ist. 
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9.4 Typen von Shallow Thermal Donators 
Zusätzlich zu den STD(X)n (n=1 bis 6) werden in der Literatur zwei weitere STD-Familien 
diskutiert [Pri97, New98]:  
STD(Al)n (n=1 bis 5): Für Al-dotiertes, bei 470°C getempertes Cz-Silizium liegen die aus den 
FTIR-Messungen berechneten fünf Grundzustandsenergien zwischen 34.8meV und 39.5eV unter dem 
Leitungsband [New98].  
STD(H)n (n=1 bis 5): In B-, P- oder In-dotiertem Cz-Silizium, welches bei ∼1300°C einem H-
Plasma ausgesetzt, anschließend schnell abgekühlt und zwischen 350°C-550°C getempert wurde, 
wurden 5 Grundzustandsenergien im Bereich zwischen 35.4meV und 37.8meV gefunden. 
Entsprechend behandeltes Al-dotiertes Silizium zeigt eine Überlagerung von STD(Al)- und STD(H)-
verursachten FTIR-Linien [New98]. 
Durch ENDOR147-Untersuchungen konnte für alle drei STD-Familien die Beteiligung von 
Sauerstoff (17O) am Defekt festgestellt werden [New98]. Außerdem wurde im Defektkern von 
STD(Al) 27Aluminium (Kernspin I=5/2) und im Defektkern von STD(H) Wasserstoff (I=1) 
nachgewiesen [New98]. Allerdings konnte in Proben, die mit Stickstoff (14N: I=1) versetzt waren, 
dieser nicht im Defektkern der STDs nachgewiesen werden (deshalb die Abkürzung: STD(X)). 
Aufgrund der Methodik von ENDOR147 bedeutet dieses aber nicht zwangsläufig, dass Stickstoff im 
Defekt auszuschließen ist. Thermisch ist die STD(Al)-Familie bis ~650°C stabil, während die 
STD(H)-Familie nur bis ca. 500°C stabil ist [New98]. 
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9.5 FTIR 
Das Herzstück eines FTIR-Spektrometers ist sein Interferometer, mit dem der polychromatische Strahl 
der IR-Strahlungsquelle („Schwarzkörperstrahler“) durch einen Strahlteiler in zwei Teilstrahlen 
zerlegt wird, die nach ihrer Rückreflexion an Spiegeln im Strahlteiler wieder vereinigt werden. Dieser 
vereinigte Strahl wird mittels weiterer Spiegel durch die Probe zum Detektor geleitet. Durch die 
Wiedervereinigung der beiden Teilstrahlen des Interferometer-Strahlteilers kommt es aufgrund ihrer 
Weglängendifferenz zur Interferenz. In FTIR-Spektrometern wird einer der beiden Spiegel für die 
Rückreflexion kontinuierlich bewegt, so dass die Strahlintensität des vereinigten Strahls mit der 
Weglängendifferenz variiert. Die Darstellung dieser Abhängigkeit heißt Interferrogramm. Die diskrete 
Fourier Transformation [meist Fast Fourier Transformation (FFT)] des Produkts aus dem 
Interferogramm und einer Funktion, die das Vorhandensein eines nur endlichen Weglängen-
unterschieds mathematisch nachstellt („Apodisation“), liefert das IR-Spektrum (:=Strahlintensität in 
Abhängigkeit von der Wellenzahl). Aufgrund dieses Zusammenhangs ergibt sich, dass die 
Wellenzahlauflösung des Spektrums umgekehrt proportional zum maximalen Weglängenunterschied 
der beiden Teilstrahlen des Interferrometers ist. Der Wellenzahlbereich des Spektrums ist von der IR-
Strahlungsquelle, den Komponenten im Strahlengang und dem Detektor bestimmt. Gegenüber 
dispersiven IR-Spektrometern (Gitter bzw. Prismenmonochromator) haben FTIR-Spektrometer 
folgende Vorteile [Got97_S.45-46]: 
a) Alle Wellenzahlen des IR-Spektrums werden gleichzeitig gemessen, wodurch sich das Signal-
Rausch-Verhältniss bei gleicher Messzeit verbessert (Multiplex- oder Fellget-Vorteil). 
b) FTIR-Spektrometer enthalten keine Spalte, sondern nur runde Blenden, wodurch eine wesentlich 
höhere Strahlintensitat zulässig ist (Durchsatz- oder Jaquinot-Vorteil). 
c) Die Wellenzahlgenauigkeit ist aufgrund der präzisen Messung der Weglängendifferenz der beiden 
Spiegel mit Hilfe des Interferenzmusters eines He/Ne-Lasers besser (Connes-Vorteil). 
d) Das Auflösungsvermögen ist unabhängig von der Wellenzahl. 
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9.6 Schottky-Kontakt 
Bei der Kontaktbildung zwischen einem Metall149
Abb. 9-1
 und einem Halbleiter (HL) kommt es aufgrund ihrer 
unterschiedlichen Ladungsträgerkonzentrationen zu einer Diffusion freier Ladungsträger über die 
Kontaktfläche. Das mit dieser Ladungstrennung verbundene elektrische Feld am Kontakt wächst 
solange, bis der Ladungsträgeraustausch durch die Drift freier Ladungsträger in die entgegengesetzte 
Richtung exakt kompensiert wird. In dieser Gleichgewichts-Situation haben sich die beiden Fermi-
Niveaus angeglichen (EF,Metall=EF,HL=:EF) und die Energieverhältnisse in der Nähe des Kontakts (von 
außen angelegte Spannung U=0) sind im Sinne des weiter unten erläuterten „Modells der abrupten 
Ladungsdichte-Verteilung“ in  dargestellt150. Durch die Kontaktbildung bleibe dabei die 
Energie, die ein Elektron zum Verlassen eines beliebigen Energieniveaus ins Vakuum benötigt 
(E>EVak Vakuumniveau151), und auch alle Energiebänder in hinreichender Entfernung vom Kontakt 
unverändert. Dann unterliegen alle Energiebänder und EVac gleichermaßen einer Verbiegung in der 
Nähe des Metall-Halbleiter-Kontakts (sog. Schottky-Modell [BlOr92_S.222]). Diese 
Bandverbiegung152
Abb. 9-1
 wird auf der Halbleiter-Seite des Kontakts mit EDiff := Max[EC(x≥0) – EC(x>dRLZ)] 
und auf der Metallseite mit EMetall (EGold in ) abgekürzt. Der maximale Abstand zwischen EC 
und EF heißt Barrierenhöhe EBarr:= Max[EC(x≥0) - EF]. In Abb. 9-1 liegt er an der Kontaktfläche bei 
x=0, was aber nicht zwangsläufig der Fall ist. 
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Abb. 9-1: Schottky-Kontakt (Gold und n-Typ Silizium) ohne äußere Spannung (U=0) nach dem „Modell der abrupten 
Ladungsdichteverteilung (siehe Fußnote 154)“ (bei Raumtemperatur mit ND=1015/cm3 (Phosphor), φAustritt(Gold)=5,1eV 
[Rho88_S.48_Tab.1.3], χSi=4,05eV). Außerdem ist ein tiefes Energieniveau ET eingezeichnet. Achtung: Die y-Achse ist zwischen 2eV 
und 5eV „unterbrochen“ dargestellt. 
Den auf der Halbleiter-Seite nach dem Übergang der freien Elektronen zurückbleibenden, 
ortsfesten, positiv geladenen Donatoren steht, aufgrund der Ladungsneutralität des Metall-Halbleiter-
                                                          
149 Im Metall sind die Bänder im thermodynamischen Gleichgewicht bis EF,Metall mit Elektronen besetzt, darüber unbesetzt. 
150 Hier wird der Fall eines n-HL benutzt, für einen p-HL gilt entsprechendes. 
151 Das Vakuumniveau ist das Energieniveau, ab dem die Ladungsträger nicht mehr an den Halbleiter bzw. das Metall gebunden sind. 
152 Aus EDiff ergibt sich über EDiff=eUDiff die Diffusionsspannung UDiff. 
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Kontakts, die gleiche Anzahl an Elektronen im Metall gegenüber, die sich, aufgrund der wesentlich 
höheren Elektronenkonzentration dort, auf eine viel dünnere, oberflächennahe Zone beschränkt153
]E)d(x[EEE FRLZCDiffBarr −>+=
. 
Zusammen erzeugen sie das elektrische Feld und bilden die Raumladungszone (RLZ) am Kontakt. 
Entsprechend ist die Bandverbiegung im Metall (EMetall) gegenüber der im Halbleiter (EDiff) 
vernachlässigbar und es gilt (Abb. 9-1): 
 
(9-4) 
Der Zusammenhang zwischen Bandverbiegung EDiff, elektrischem Potential ϕ und Raumladungsdichte 
ρ liefert die Poisson-Gleichung (D: dielektrische Verschiebung, ξ: elektrisches Feld): 
ρ(x)(x)εε(x)εεD(x)Ddiv 2
2
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(9-5) 
Zweimalige Integration (Randbedingungen: Elektrisches Potential und Feld verschwinden bei dRLZ) 
liefert das elektrische Potential ϕ(x). Wird für ρ das Modell der abrupten Ladungsdichte-Verteilung154
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herangezogen, resultiert ein parabelförmiger Verlauf für ϕ(x) in der RLZ: 
 (9-6) 
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(9-7) 
Da -eϕ(x) zu jedem Energieband in der RLZ beiträgt (z. B.: EC(x)=EC(x=dRLZ)-eϕ(x) für x<dRLZ), 
haben auch diese dort einen parabelförmigen Verlauf (in Abb. 9-1 schon zugrunde gelegt). Aus dem 
Ausdruck für ϕ(x) kann mit -eϕ(x=0)=EDiff eine Formel für die Breite der RLZ abgeleitet werden155
]kT[E20)(Ud DiffNNe
εε
RLZ
AD
2
0HL −==
−
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(9-8) 
Die RLZ-Breite dRLZ wächst mit der Bandverbiegung EDiff und wird mit zunehmender Netto-Dotierung 
ND-NAkleiner. Für übliche Dotierungen liegt sie bei Raumtemperatur im µm-Bereich (Abb. 9-1). 
Eine äußere Spannung U (>0: Durchlaß-, <0: Sperrrichtung) bewirkt, dass die Fermi-Niveaus am 
linken und rechten Rand der RLZ um eU gegeneinander verschoben werden: EF,HL-EF,Metall=eU (vgl. 
Abb. 9-2). Unter Sperrspannung behalten die  Energiebänder in der RLZ einen parabelförmigen 
Verlauf; diese ist in Abb. 9-2 für U=-5V dargestellt. Für die Zunahme der RLZ-Breite ergibt sich156
                                                          
153 Größenordung: eine Debye-Länge des Metalls LDebye_Metall=(εMetallε0kT/(e2NMetall))1/2≈0,1nm bei Raumtemperatur mit LB-Konzentration des 
Metalls NMetall≈(1022-1023)/cm3 ([
:  
Löc92_S.71, Rho88_S.11] 
154 Modell der abrupten Ladungsdichte-Verteilung 
A) Nahezu jeder flache Donator (ED- EF >>kT) / Akzeptor (EF- EA >>kT) ist im positiven /negativen Ladungszustand (folgt aus Gl. (2-7) mit 
Gl. (2-8)). 
B) In der RLZ ist die Konzentration der freien Ladungsträger, als Folge des dort herrschenden elektrischen Felds, gegenüber der flachen 
Nettodotierung ND -NAvernachlässigbar. 
C) Bei x=dRLZ steigt die Konzentration der freien Ladungsträger abrupt auf den Wert der Nettodotierung. Deshalb ist der HL ab dort neutral. 
Wird ein tiefes Energieniveau ET berücksichtigt, dann gelten zusätzliche Bedingungen: 
D) Die Konzentration der tiefen Störstelle NT ist in der RLZ konstant. 
E) Ist das Energieniveau ET donatorartig, dann ist es in Abb. 9-1 von x=0 bis x=dT positiv geladen und ab dT neutral (folgt aus Gl. (2-7) mit 
Gl. (2-8)). Entsprechend ist ein akzeptorartiges Niveau von x=0 bis dT neutral und besitzt ab dT eine negative Ladung. 
155 Ein tiefes Energieniveau wird nicht berücksichtigt. 
156 Debye-Ausläufer: Die Konzentrationsänderung der freien Majoritätsträger bei dRLZ erfolgt nicht abrupt, sondern ändert sich um ∼99% 
über etwa 3 Debye-Längen [BlOr92_S.236, 243] (vgl. Punkt C in Fußnote 154). Deshalb entsteht der Summand kT in Gl. (9-8 und (9-9). 
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(9-9) 
Besetzung eines tiefen Energieniveaus in der RLZ eines Schottky-Kontakts unter 
Sperrspannung  
Die folgenden Ausführungen gehen bis zum Ende vom Abschnitt 9.6 überwiegend auf die 
Betrachtungen von Rhoderick und Williams [Rho88, insbesondere S.162-167] zurück. Innerhalb der 
RLZ kann die stationäre Besetzung eines Energieniveaus ET in der Bandlücke durch die 
Quasiferminiveaus (Definition in Gl. (2-4)) beschrieben werden. Deren Verlauf ist in Abb. 9-2 
skizziert: EFp verläuft in der RLZ waagerecht auf gleicher Höhe wie EF,Metall und schließt an der rechten 
RLZ-Grenze abrupt an EF an. EFn dringt dort von EF kommend, waagerecht in die RLZ ein und 
schließt abrupt in der Nähe des Kontakts an EF,Metall an. Diese Verläufe sind für U>0 gültig, stellen 
aber auch für die Sperrrichtung eine gute Näherung dar. Die Besetzung des Energieniveaus muss für 3 
Bereiche in der RLZ einzeln betrachtet werden. Diese Bereiche werden durch die Schnittpunkte des 
Grenzniveaus Een=ep157
Abb. 9-2
 mit dem störstellenspezifischen Demarkationsniveau für Elektronen En_DEMA 
und Löcher Ep_DEMA definiert, wie in  verdeutlicht. Dort ist für Een=ep ein Bereich in der Mitte 
der Bandlücke skizziert (Een=ep liegt unabhängig von der Lage von ET in der Silizium-Bandlücke 
immer in der Nähe der Bandmitte, wie in Abschnitt 9.2 gezeigt wird). 
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Abb. 9-2: Schottky-Kontakt aus Abb. 9-1 unter äußerer Sperrspannung (U=-5V) nach dem „Modell der abrupten 
Ladungsdichteverteilung (siehe Fußnote 154)“ 
Bereich 1 [x=0 bis x(Een=ep=En_Dema)]: Hier nimmt EFp - grob betrachtet - die Funktion der 
Fermienergie EF in der „Angepassten Fermi-Dirac-Verteilungsfunktion“ (vgl. Gl. (2-7) ein, so dass ein 
Niveau ET dort, wo es über EFp liegt, unbesetzt ist. 
                                                          
157 Oberhalb des Grenzniveaus Een=ep gilt en>ep, welches ein Elektronenniveau definiert; unterhalb gilt das Entgegengesetzte, welches ein 
Löcherniveau definiert (siehe Gl. (9-1) und dortige Erläuterungen). 
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Bereich 3 [x(Een=ep=Ep_Dema) bis x=dRLZ]: Hier nimmt EFn - grob betrachtet - die Funktion der 
Fermienergie EF in der „Angepassten Fermi-Dirac-Verteilungsfunktion“(vgl. Gl. (2-7)) ein, so dass ein 
Niveau ET dort, wo es über EFn liegt, unbesetzt ist. 
Bereich 2: Hier kann fSTAT aus Gl. (2-19) über Gl. (2-16) zu fSTAT(ET) =ep/(ep+en) vereinfacht werden 
(indem formal einfach n und p vernachlässigt werden), so dass ein Niveau oberhalb von Een=ep 
unbesetzt (en>ep => fSTAT(ET)≈0) und unterhalb (en<ep => fSTAT(ET)≈1) mit einem Elektron besetzt ist.  
Zusammenfassend ergibt sich bezüglich der stationären Besetzung eines Energieniveaus ET in der 
RLZ eines Schottky-Kontakts unter konstanter Sperrspannung U: Verläuft ET oberhalb seines 
Grenzniveaus Een=ep, dann stellt der Schnittpunkt zwischen ET und EFn grob den Übergang zwischen 
besetzt und unbesetzt in der RLZ dar. Der Schnittpunkt zwischen ET und EFp hat dieselbe Funktion für 
ein Energieniveau ET unterhalb von Een=ep. 
Stromtransport im Schottky-Kontakt bei konstanter Spannung 
Im klassischen (= nicht quantenmechanischen) Sinn braucht ein Elektron mindestens die Energie der 
(in einfachster Annahme spannungsunabhängigen) Barrierenhöhe EBarr, um vom Metall in den 
Halbleiter zu gelangen (Abb. 9-2). Anders herum braucht ein LB-Elektron im Halbleiter mindestens 
die Energie (EDiff-eU), um das Metall zu erreichen. Da diese Energiebarriere mit zunehmender 
Spannung in Sperr- (U<0) bzw. Durchlaßrichtung (U>0) zu- bzw. abnimmt, ist die Abhängigkeit der 
Stromdichte eines Schottky-Kontakts von U stark unsymmetrisch. Empirisch wird seine Kennlinie158
)1e(JJ nkT
eU
0RLZ −=
 
häufig angegeben als: 
 
(9-10) 
Durch die Stromdichte J0 und den Idealitätsfaktor n erfolgt die Anpassung an experimentelle Kurven.  
Thermische Emission von Majoritätsladungsträgern über die Energiebarriere 
Die Diffusionstheorie (Schottky+Spenke 1939), die als Haupt-Bewegungshindernis für den 
Ladungsträgertransport deren Weg durch die RLZ annimmt, beschreibt die Kennlinien für Schottky-
Kontakte von Halbleitern mit geringer Beweglichkeit µ (d.h. kleine freie Weglänge) gut. Hingegen 
werden Kennlinien von Halbleitern mit großer Beweglichkeit159
)1e(JJ kT
eU
SÄT −=
 (z. B. Silizium) besser durch die 
Thermionische Emissionstheorie, die den Übertritt ins Metall als wesentliches Bewegungshindernis 
ansieht, beschrieben. In beiden Theorien resultiert folgendes formales Verhalten für einen Schottky-
Kontakt: 
 
(9-11) 
In der Thermionischen Emissionstheorie gilt für die Sättigungsstromdichte JSÄT: 
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Über die Effektive Richardson-Konstante A** werden die Wechselwirkung mit optischen Phononen 
und quantenmechanische Effekte beim Ladungsträgertransport über den Kontakt berücksichtigt160
                                                          
158 Für die meisten Metall-HL-Kombinationen wird eine positive Bandverbiegung (UDiff>0) beobachtet, so dass sie einen Schottky-Kontakt 
bilden. Ict UDiff<0 resultiert ein ohmscher Kontakt, da für keine der beiden Stromflußrichtungen eine Energiebarriere zu überwinden ist. 
. 
159 Si / Ge / GaAs: µn=1500/3900/8600cm2/(V*s) und µp=450/1900/480cm2/(V*s) bei 300K 
160 foptPho (0<foptPho<1): Ladungsträger können durch die Wechselwirkung mit optischen Phononen des HL in diesen zurückgestreut werden, 
auch wenn sie (im klassischen Sinne) genügend Energie zur Barrierenüberwindung besitzen. fQM: Auch für Ladungsträger mit einer Energie 
9 Anhang 
 
131 
Idealitätsfaktor 
Wird in der Thermionischen Emissionstheorie für EBarr in Gl. (9-12) Spannungsunabhängigkeit 
postuliert, dann nähert sich J  mit zunehmender Sperrspannung der Sättigungsstromdichte JSÄT und der 
Vergleich von Gl.(9-11) mit Gl.(9-10) ergibt 1 für den Idealitätsfaktor n. Ist EBarr nicht 
spannungsunabhängig (z. B. weil eine Zwischenschicht zwischen Metall und Halbleiter existiert oder 
wegen des Schottky-Effekts161
Rho88
), erhöht sich n. In Sperrrichtung kann eine Zwischenschicht ein „Soft-
Sperrspannungsverhalten“ ( _S.130) verursachen. Im allgemeinen Fall wird n 
spannungsabhängig. Das zusätzliche Auftreten einer der folgenden Strommechanismen162 am 
Schottky-Kontakt ist eine andere Ursache für n>1: a) Tunneln163 von Majoritätsladungsträgern durch 
die Energiebarriere, b) Rekombination über tiefe Energieniveaus in der RLZ, c) Rekombination im 
neutralen Gebiet (= Injektion von Minoritätsladungsträgern) aufgrund einer schwachen Inversion164 
am Kontakt. Zum Beispiel resultiert für Mechanismus b nach einem vereinfachten Modell165
Rho88
 ein 
Idealitätsfaktor von n=2 ( _S.118). 
 Die flache Netto-Dotierung ND-NA der im Rahmen dieser Arbeit untersuchten 
Siliziumproben lag zwischen ca. 1014 bis 1016/cm3 (vgl. Abb. 7-1), und die Barrierenhöhe EBarr der auf 
ihnen hergestellten Schottky-Kontakte zeigte in der Regel hohe Werte (um 0,75eV für Au auf n-
Silizium und ca. 0,60eV für Ti auf p-Silizium, aus IU-Messungen bestimmt). Dabei wurden ihre IU-
Kennlinien bei Raumtemperatur (∼300K) von –5V bis 1V aufgenommen und entsprechend dem 
folgenden Abschnitt Auswertung von IU-Kennlinien an Schottky-Kontakten ausgewertet. Für DLTS-
Messungen wurden nur Kontakte herangezogen, bei denen sich in Sperrrichtung die Strommechanis-
men a bis c nicht bemerkbar machen. Deshalb wurden nur die Kontakte verwendet, deren 
Idealitätsfaktor immer wesentlich näher an 1 als an 2 lag und die kein „Soft-Sperrpannungsverhalten“ 
zeigten. 
Auswertung von IU-Kennlinien an Schottky-Kontakten 
Für die Auswertung der IU-Kennlinie einer Schottky-Diode ist folgendes Ersatzschaltbild 
(Abb. 9-3) zugrunde gelegt worden: 
RII
RS
U
IRLZ
III
I
 
Abb. 9-3: Ersatzschaltbild für einen Schottky-Kontakt, an dem die 
Spannung U anliegt 
                                                                                                                                                                                     
geringer / größer als die Bandverbiegung können tunneln / reflektiert werden (d. h. fQM>1 ist möglich). Berechnungen für monokristallines 
Silizium ergeben für Elektronen in <111>-Richtung von n-Silizium (Rho88_S.97): A**=112A/(Kcm2) und für Löcher in p-Silizium: 
A**=32A/(Kcm2) (bei 300K, mit einer Richardson-Konstante A*=2,15x120A/(Kcm2), bei einer in der RLZ üblichen Feldstärke von 5*103 
bis 5*105V/cm) (Rho88_S.107, Sze81_S.262) 
161 Bildkraft, die jeder Ladungsträger, der sich im HL aufhält, aufgrund seiner Spiegelladung im Metall erfährt. 
162 Nur die Strommechanismen b und c werden von Minoritätsladungsträgern verursacht. Da für nicht entartete HL bei Raumtemperatur die 
Prozesse a bis c meistens vernachlässigt werden können, sind Schottky-Kontakte, im Gegensatz zur pn-Diode, in der Regel 
Majoritätsbauelemente. 
163 Feldemission (reines Tunneln) und Thermionische Feldemission (Tunnel mit vorheriger thermischer Anregung) ist möglich. 
164 Umschlag des HL-Leitungstyps (aus n>p wird n<p bzw. umgekehrt), verusacht durch eine Bandverbiegung EBarr>EG/2. 
165 Das Defektniveau liegt beim intrinsischen Fermi-Niveau und der Einfangquerschnitt für Minoritäts- und Majoritätsladungsträger ist 
gleich. 
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Dabei kennzeichnet der Widerstand R|| (auch Shunt genannt) zur Raumladungszone RLZ (durch das 
Diodensymbol dargestellt) parallele Strompfade, z. B. über den Rand des Schottky-Kontakts. Ein 
Serienwiderstand RS, der den Bahnwiderstand des Halbleiters und die Anschlusswiderstände der 
Spannungsquelle an die Halbleiter- und Metallseite des Kontakts in sich vereint, befindet sich in Serie 
mit der Raumladungszone und dem Shutwiderstand R||. Aus dem Ersatzschaltbild ergibt sich für den 
Strom I, der unter der angelegten Spannung U fließt, falls für die RLZ der Schottky-Diode Gl. (9-10) 
sinngemäß angewendet wird [Wer88]: 
||
SSnkT
e
R
IRU)IRU(
0||RLZ )1e(IIII
−− +−=+=  (9-13) 
Mit Hilfe dieser Gleichung können aus einer gemessenen IU-Kennlinie der Idealitätsfaktor n, der 
Sättigungsstrom I0 und die Widerstände RS und R|| bestimmt werden. In der Literatur werden dazu 
verschiedene Möglichkeiten beschrieben, die sich in ihrem Aufwand, Genauigkeit und Zuverlässigkeit 
unterscheiden. Insbesondere macht ein größerer Serienwiderstand RS viele Verfahren zur Bestimmung 
von n und I0 ungenau. Eine der genausten und fehlerresistentesten Methoden der 
Parameterextrahierung aus IV-Kennlinien an Schottky- und pn-Dioden ist von Werner [Wer88] 
entwickelt worden. Dabei werden folgende Schritte angewendet: 
A) R|| bestimmt man aus der Sperrrichtung (U<0) der Kennlinie, da hier gilt: I≈-I0+(U-IRS)/R|| ⇒ 
(dI/dU)=1/R|| für R||>>RS und korrigiert die gemessenen Stromwerte I um den Strom I||=U/R||. Dieses 
entspricht einer „Bereinigung“ der Gl. (9-13) um den letzten Summanden. 
B) n und RS: Für den Bereich mittlerer Durchlaßspannung (U-IRS>>kT/e) überwiegt in Gl. (9-13) der 
exponentielle Term; für ihn folgt unter der Voraussetzung eines in diesem Bereich 
spannungsunabhängigen Idealitätsfaktors n: 
I]R1[ sdU
dI
nkT
e
dU
dI −=  (9-14) 
Die Darstellung (Werner-Plot A von Werner [Wer88] genannt) von (dI/dU)/I als Funktion von (dI/dU) 
ergibt eine Gerade mit der Steigung (eRS/nkT) und dem Schnittpunkt mit der (dI/dU)-Achse bei 1/RS. 
C) I0: Mit bekanntem RS ist die Spannung, die direkt an der RLZ anliegt, bestimmbar: URLZ:=U-IRS. 
Die dermaßen korrigierte Kennlinie entspricht einer Rückführung der Gl. (9-13) auf Gl. (9-10). Aus 
ihrer logarithmischen Darstellung ergibt sich im mittleren Durchlaßbereich (U>>kT/e) eine Gerade, 
aus deren Schnittpunkt I0 folgt. 
Kapazität eines Schottky-Kontakts (ohne tiefes Energieniveau) 
Wird die an einen Schottky-Kontakt angelegte Sperrspannung U erhöht, fließen freie Ladungsträger 
von dem zuvor neutralen, rechts von der RLZ liegenden Halbleiter-Gebiet ab (Abb. 9-2), was zu einer 
Verbreiterung der RLZ entsprechend Gl. (9-2) führt. Die Ableitung der Ladung (pro Fläche) σ in der 
RLZ bezüglich U definiert die differentielle Kapazität C des Schottky-Kontakts. Im Rahmen des 
„Modells der abrupten Ladungsdichte-Verteilung (siehe Fußnote 154)“ mit der Erweiterung um den 
„Debye-Ausläufer“ (vgl. Fußnote 156) bei dRLZ  ergibt sich166
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 (A: Fläche des Schottky-Kontaks): 
 
(9-15) 
                                                          
166 Voraussetzung: Tiefe Energieniveaus können vernachlässigt werden. 
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1/C2 in Abhängigkeit von U ist eine Gerade, deren Steigung die flache Nettodotierung ND-NA und 
deren Schnittpunkt mit der 1/C2-Achse die Bandverbiegung EDiff liefert. Mit Hilfe dieser beiden 
Größen lässt sich die Barrierenhöhe EBarr über Gl. (9-4)  und Gl. (2-3) berechnen. Durch den Vergleich 
von Gl. (9-15) mit Gl. (9-9) ergibt sich für die differenzielle Kapazität der RLZ167
C(U)=εε0A/dRLZ(U) 
: 
(9-16) 
Die letzten beiden Gleichungen sind nicht mehr korrekt, falls eine moderate Inversion168
154
 an der 
Kontaktfläche auftritt, da dann dort die freie Ladungsträgerkonzentration nicht mehr gegenüber der 
flachen Netto-Dotierung ND-NAin der RLZ vernachlässigt werden kann (siehe Voraussetzung B im 
„Modell der abrupten Ladungsdichte-Verteilung“, vgl. Fußnote ). An der Kontaktfläche (vgl. Abb. 
9-2) tritt die moderate Inversion auf, wenn bei x=0 der Abstand des Quasiferminiveaus zum 
Minoritätsband geringer ist als im neutralen Halbleiter-Gebiet der Abstand des Majoritätsbands zum 
Fermi-Niveau [n-HL: EFp(x=0)-EV(x=0) < EC(x>dRLZ)-EF(x>dRLZ)]. Daraus resultiert für die 
Barrierenhöhe EBarr: EG-EBarr < EC(x>dRLZ)-EF(x>dRLZ). Die Folge ist, dass 1/C2 in Abhängigkeit von U 
keine Gerade mehr ist [Rho88_S.147ff].  
Da die in dieser Arbeit untersuchten Proben eine flache Netto-Dotierung von etwa 1014 bis 1016/cm3 
aufweisen (siehe Abb. 7-1), ergibt sich für EC-EF bzw. EF-EV bei Raumtemperatur aus Gl. (2-3) ein 
Bereich von 0,20 bis 0,32eV. Deshalb tritt nach der obigen Bedingung die moderate Inversion erst ab 
einer Barrierenhöhe EBarr von mindestens 0,92 bzw. 0,80eV [=1,12eV-(0,20eV bzw. 0,32eV)] auf. Da 
aus den IV-Messungen an den in dieser Arbeit hergestellten Gold-Kontakten auf n-Typ Silizium 
Werte bei 0,75eV und für die Ti-Kontakte auf p-Typ Silizium von ca. 0,60eV für die Barrierenhöhe 
EBarr bestimmt wurden, brauchte der Inversionseffekt in dieser Arbeit nicht berücksichtigt werden. 
Kapazität eines Schottky-Kontaks mit tiefem Energieniveau 
Jedem Gleichspannungswert U wird bei der CV-Messung eine sinusförmige Wechselspannung U~ 
(Kreisfrequenz ω~, geringe Amplitude) überlagert, aus deren Phasenverschiebung gegenüber dem 
Strom in einer Kapazitätsmessbrücke die differentielle Kapazität bestimmt wird. Dabei werden die 
flachen Donatoren durch Majoritätsladungsträger aus dem neutralen Halbleiter-Gebiet bei dRLZ(U) 
(vgl. Abb. 9-2) mit der gleichen Frequenz umgeladen. Sie können der Wechselspannung folgen, da ihr 
Emissionskoeffizient en wesentlich größer als ω~ ist. Wegen Gl. (2-16) in Verbindung mit Gl. (2-5) ist 
en für tiefe Störstellen kleiner und nur, wenn en>ω~ ist, kann auch das tiefe Energieniveau durch U~ 
umgeladen werden. Dieses erfolgt bei dT(U) (vgl. Abb. 9-2), d. h. dort, wo das Quasi-Fermi-Niveau 
für Elektronen EFn das Energieniveau ET bei der Sperrspannung U schneidet169
Abb. 9-2
. Allerdings sind bei 
einem n-HL nur Niveaus in der oberen Bandlücke durch eine Änderung der Sperrspannung U 
umladefähig, da die Besetzung in der unteren Hälfte der Bandlücke durch das Quasi-Fermi-Niveau für 
Löcher EFp bestimmt wird (vgl.  und die Ausführungen auf Seite 129ff). Damit befinden sich 
                                                          
167 Diese Gleichung entspricht formal der für die Kapazität eines Plattenkondensators: C=εε0A/d. Allerdings ist – im Gegensatz zu den 
Verhältnissen in der RLZ - beim Plattenkondensator weder die Kapazität noch der Plattenabstand d von der angelegten Spannung U 
abhängig. Auch ist keine Ladung zwischen den Platten vorhanden und die elektrische Feldstärke zwischen den Platten ist homogen. 
168 Moderate Inversion: Die Konzentration der Minoritäten übersteigt die der ortsfesten Dotanden (n > NA für p-HL, p > ND für n-HL). 
169 Diese Umladung wird durch freie Ladungsträger in der RLZ vollzogen und dieses soll nicht dem Punkt B des Modells der abrupten 
Ladungsträgerdichte (Fußnote 154) widersprechen, dass die freie Ladungsträgerkonzentration in der RLZ vernachlässigbar ist. 
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alle Niveaus der unteren Bandlückenhälfte in der RLZ für beliebige Sperrspannungen unterhalb von 
EFp und bleiben auch bei Sperrspannungsänderung mit einem Elektron besetzt.170
Werden bei der Messung einer CV-Kennlinie die Spannungwerte U sukzessive eingestellt, dann wird 
die Zeitdauer zwischen der Messung benachbarter Werte durch die Frequenz ωstep beschrieben
 
171
(9-15)
. Von 
den Relationen, die en und die beiden Frequenzen ω~ und ωstep zueinander haben, hängen die in Gl. 
 und (9-16) vorzunehmenden Modifikationen ab [Rho88_S.167-173], um ein tiefes 
Energieniveau zu berücksichtigen172
                                                          
170 Akzeptorartige Niveaus dieser Bandhälfte sind in der RLZ somit im negativen Ladungszustand und donatorartige neutral. 
. Folgende Einteilungen sind dabei in der Praxis relevant: 
en>ω~>ωstep (Fall 1), ω~> en >ωstep (Fall 2), ω~>ωstep>en (Fall 3). Bei einer Temperaturvariation von 
Raumtemperatur auf etwa 30K werden, aufgrund der Temperaturabhängigkeit von en, mehrere „Fälle“ 
durchlaufen: Mit ω~=1MHz befinden sich tiefe Niveaus in Silizium bei Raumtemperatur im Fall 1 
(differentielle Niederfrequenz-Kapazität genannt), bei tieferer Temperatur im Fall 2 und 3 
(differentielle Hochfrequenz-Kapazität genannt). 
171 Bei den in dieser Arbeit durchgeführten Messungen betrug der Zeitabstand benachbarter Messpunkte zwischen 100ms bis 300ms 
(⇒3Hz<ωstep<10Hz). 
172 Ein tiefes Energieniveau ET wird in einer CV-Kennlinie erst bemerkbar, wenn seine Konzentration ca. 10% der Nettodotierung ND-NA 
beträgt [BlOr92_S.295]. 
 
9 Anhang 
 
135 
9.7 DLTS-Apparatur 
Für die DLTS-Messungen wurde ein Gerät der kalifornischen Firma Sula Technologies 
verwendet. Dieses liefert einen periodischen Rechteckpuls173, dem ein 1 MHz Messsignal U~ mit einer 
Amplitude von 100mV zur Bestimmung der differentiellen Kapazität174 überlagert ist. Die 
Kapazitätstransiente wird durch einen sog. Boxcar Averager mit einem Korrelator175
(4-5)
 ausgewertet: Für 
zwei zu wählende Zeitfenster (tA bis tA+∆t und tB bis tB+∆t) wird die jeweilige zeitgemittelte Kapazität 
gebildet und deren Differenz ∆C(T) (=DLTS-Signal) entsprechend Gl.  elektronisch ermittelt176
Um möglichst alle Energieniveaus in der Bandlücke mit DLTS zu erfassen, war es in dieser 
Arbeit notwendig, das Fermi-Niveau von der Bandmitte bis möglichst nahe an die Bandkante 
(Leitungsband in n-Typ bzw. Valenzband in p-Typ) zu bringen. Deshalb wurden DLTS-Messungen 
von Raumtemperatur bis zum Einfrieren der freien Ladungsträger durchgeführt (ca. 20K bis 40K, je 
nach Konzentration der flachen Nettodotierung an den untersuchten Probenpositionen). Da der 
Kryostat von Sula Technologies nur für Kühlung mit flüssigem Stickstff ausgelegt ist, wurden die 
Messungen in einem Kryostaten mit geschlossenem He-Kühlkreislauf, der für Hall-Messungen in den 
Polschuhen eines Elektromagneten konzipiert ist, durchgeführt
. 
177. Die Temperatur wurde mit zwei in 
den Probenteller eingesteckten, kalibrierten PT100 Widerständen und einer an der Unterseite 
aufgeklebten Heizung während der Messdatenaufnahme auf 0,1K konstant gehalten (Firma 
Lakeshore). Das DLTS-Signal wurde für die Messungen in Schritten von üblicherweise 3K gemessen. 
Temperaturbereiche, in denen bei diesem Durchlauf Kapazitätstransienten festgestellt wurden, wurden 
nachfolgend mit einer Schrittweite von 1K untersucht. Im Lauf dieser Arbeit wurde ein 
Speicheroszilloskop (Firma Tectronix) angeschafft, mit dem die gesamte Kapazitätstransiente pro 
Temperatur speichert178
(4-5)
. Die Auswertung des DLTS-Signals und der Transienten erfolgte über 
Korrelationszeitpaare entsprechend der Gl.  bis (4-9). Auch das „Fitten“ der Kapazitätstransienten 
zur Ermittlung des Emissionskoeffizienten en(T) entsprechend Gl. (4-3) wurde genutzt (überwiegend 
nach der „Integrations“-Methode [Tit93]). 
Die für die DLTS-Auswertung benötigten Werte aus CV-Messungen wurden mit dem „Sula-
Gerät“ und einer extern zugeschalteten Spannungsquelle (Firma Keithley) bestimmt. Bei IV-
Messungen wurde diese Spannungsquelle zusammen mit einem Amperemeter der gleichen Firma 
verwendet. Dabei wurde eine konstante Probentemperatur eingestellt. Schottky-Kontakte, bei denen 
der Sperrstom zu groß war oder der Idealitätsfaktor stark von 1 abwich, wurden nicht für DLTS-
Messungen benutzt (vgl. Seite 131). 
                                                          
173 . Folgende Bereiche wählbar (in Klammern die in dieser Arbeit üblicherweise gewählten Werte): Periode zwischen 0,05ms und 100ms 
(100ms) mit 1-2-5-Sequenzschalter einstellbar, Pulsbreite zwischen 1µs und 100ms (10ms), Pulshöhe zwischen U und U+13V (-0,2V) mit 
Sperrspannung U zwischen –13V und 0V (-5V) 
174 Messbereich der selbstjustierenden Kapazitätsmessbrücke zwischen 10pF und 1000pF 
175 In dem Gerät können 2 Korrelatoren gleichzeitig betrieben werden. 
176 Dabei ist für den Zeitpunkt t1 in der Gl. (4-6) als beste Näherung tA+∆t/2 zu setzen und für t2 entsprechend tB+∆t/2 (sog. 
Mittelpunktsnäherung, [Day79]). Den besten Kompromiss des Verhältnisses r=t2/t1 bezüglich Empfindlichkeit (steigt mit r aus Gl. (4-6)) und 
Auflösungsvermögen (fällt mit r) des DLTS-Signals ∆C(T) liegt bei r≈20 [Bal88]. Allerdings ist bei dem Gerät von Sula Technologies tA mit 
einem 1-2-5-Sequenzschalter auf 12 Werte zwischen 0,01ms und 50ms begrenzt. In dem Gerät ist die Fensterbreite mit ∆t=3,6tA und der 
Beginn des zweiten Fensters mit tB=5,2tA fest implementiert. Damit ergibt sich in der Mittelpunktsnäherung entsp. Gl. (4-6):τwindow=4,58tA 
und r=2,5. Seit die gemittelten Transienten aus dem Speicheroszilloskop zur Verfügung stehen, wurden auch andere Ratenfenster-
einstellungen gewählt. 
177 Dazu wurde der vertikale „Hall“-Probenhalter durch einen horizontalen Probenteller aus Kupfer ausgetauscht. Da er über 20cm vom 
Kühlfinger des geschlossenen He-Kühlkreislaufs entfernt war, war die Kühlung langwierig (∼10 Stunden von Raumtemperatur auf 30K). 
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9.8 Tabellen 
 Defekt Mode  Peakmaximum bei ν [cm-1] 1/σ [10
15/cm2] 
NElement=α/σ  (σ: opt. Einfangquersch.) 
   Raumtemperatur < Raumtemperatur 
[Temperatur] 
Raumtemperatur < Raumtemperatur 
[Temperatur] 
 
  c) 514 [Hal98] ∼517,5 [T<40K-Hal98]  
625
100 [5K-Wag91] 
 [5K-Göt93] 
  d) 560* [Hal98]    
 
 
 
 
 
 
16OI 
 
 
ν3 
 
 
1107 [Hal98] 
 
 
∼1136 [T<40K-Hal98] 
314
303 [JEIDA85] 
 [IOC88] 
245 [ASTM83, DIN78] 
481 [ASTM79] 
weitere in [Kri90] 
9,7-22,3 [6K-
DeG99]b 
16,9 [5K-Wag91]e 
30,9 [8K-Jon81] 
95 [78K-DIN78] 
   1226,7 [Hal98] ∼1205 [T<40K-Hal98]  909 [5K-Wag91] 
O  ν1+ν3 1720 [Hal98] ∼1748 [Hal98]   
 O-Dimer (O2i) 
 1012 1012,4 [10K-Öbe98] weitere in  [Öbe98, Pes99] 314   [wie 1107cm
-1 Mur98] 
 NL10  1012 1012 1/K=6(±1)1015/cm[Hal96]a  
 
OV 
= A-
Center 
 ∼830 [Mur99] ∼835 [Mur99] wie 1107cm
-1 [Jon96_S.26] 
61 [Kri90]  
 O-Präz  ∼1230 [Hu80]  855 [Bor91]  
N 14N14N  766 [Ste86] 770 [77K-BeR96] 183   für N [Qi92]  963 [Ste86] 967 [77K-BeR96] 183   für N [Ito85] 
   801 [Qi91] 805 [77K-BeR96] 256   für N [Qi92] 
N+O 14N14NO  996 [Qi91] 999 [77K-BeR96]   
   1026 [Qi91] 1030 [77K-BeR96]   
C CS  
605 [ASTM92, 
DIN82] 
607 [Kri90] 
607,5 [<80K ASTM92] 
600 [8K-Jon81] 
82 [ASTM92] 
100
weitere in [Kri90] 
 [ASTM83, DIN82] 
37 [<80K-ASTM92] 
45 [78K-DIN82] 
67
a) NDefekt=(∫αdν)/K  mit K: Flächenkoeffizient 
 [8K-Jon81] 
b) genauer Wert von gewählter Wellenzahlauflösung und Apodisationsfunktion abhängig 
c) Transverse Si [McC99] 
d) Beziehung zu 514cm-1 [Hal98] 
e) nur für Referenzproben angewendet 
* nicht nur durch 16OI sondern auch durch 18OI 
 
Tabelle 9-2: Literaturdaten optischer Einfangquerschnitte für vibronische FTIR-Absorptionslinien verschiedener Fremdstoffe in 
Silizium bei Raumtemperatur und tiefer Temperatur. Die grün gekennzeichneten Werte (unterstrichen) wurden in dieser Arbeit für 
Konzentrationsberechnungen verwendet. 
 
                                                                                                                                                                                     
178 Die Transienten wurden 5 Minuten lang (⇒ über 2000 mal) bei einer festen Temperatur aufgenommen und die daraus gemittelte 
Transiente mit 1000 Punkten digital gespeichert. Die Mittelung war notwendig, um ein akzeptables Signal-zu-Rausch-Verhältnis zu erhalten 
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    NDefekt=α/σ 
σ: opt. Einfangquersch. 
NDefekt=(∫αdν)/K 
K: Flächenkoeff. 
 Defekt  Ladung: 
Grundzustandsniveau 
Übergang: Wellenzahl 
ν 
1/σ in 1012/cm2 
[Temperatur_Halbwertsbreite] 
1/K in 1012/cm 
[Temperatur] 
A 
K 
Z 
E 
P 
T 
O 
R 
 
-/0 
 
 
B 
 2: 279,0cm-1  15 [8K-Jon81] 
EV+45,8meV [Sau88-
S331] 4A: 319,2cm
-1 
28,7 [12K_1,5cm-1-Bab80] 
35 [15K_1,9cm-1-Kol75, 
DIN84]a 
64 [4,2K_2,3cm-1_ Ont67] 
36-40 [21K_1,5cm-1-Paj64] 
38 [4,2K-1,8cm-1-Col63] 
 
 
2P’: 668cm-1 (aus 
tieferem Valenzband 
P1/2) 
2575 [12K_6cm-1-Sop85] 166
Al 
 [8K-Jon81] 
EV+70,4meV 2: 471,9cm-1 ∼10,4 [12K-Bab80] 42
 
 [8K-Jon81] 
D 
O 
N 
A 
T 
O 
R 
 
0/+ 
P EC-45,6meV 1s->2p+/-: 315,9cm-1 
74 [12K_0,7cm-1-Bab80] 
23 [15K_1,8cm-1-Kol75, 
DIN84]a 
65 [4,2K_2,4cm-1-Agg65 ] 
64 [21K_1,5cm-1-Paj64] 
10
As 
 [8K-Jon81] 
EC-53,8meV 1s->2p+/-: 381,7cm-1 13,5   [12K-Bab80] 
STD(X)n 
n=1 bis 6 
EC-
37,4/37,0/36,2/35,9/35,4/ 
35,0meV [New98] 
1s->2p+/-: 
249,8/247,2/240,4/ 
237,8/233,7/230,7cm-1 
[New98] 
∼55 [Kar99]b 10 [10K-New96]c 
NO4 EC-36,45meV [Shi98] 
1s->2p+/-: 242,1cm-1 
[Shi98] ∼55 [Kar99]
b 10 [10K-
New96]c 
STD(Al)
n 
n=1 bis 5 
EC-
39,5/37,2/35,8/35,2/34,8m
eV [New98] 
1s->2p+/-: 
267,3/248,6/237,4/ 
232,3/229,3cm-1 
[New98] 
  
STD(H)n 
n=1 bis 5 
EC-
37,8/37,0/36,3/35,9/35,4m
eV [New98] 
1s->2p+/-: 
253,6/246,8/241,1/ 
238,4/233,7cm-1 
[New98] 
  
D 
O 
P 
P 
E 
L 
 
- 
TDn 
n=1 bis 6 
 
n=7 bis 
11 
 
n=12 bis 
16 
0/+ 
EC-
69,2/66,8/64,6/62,2/60,1/ 
58,0/meV [Mic94] 
EC-
56,5/54,1/53,0/51,4/49,9 
[Mic94] 
48,3/46,6/45,0/43,4/41,9m
eV [Göt92]  
1s->2p0 
461/442/423/405/388/3
72/cm-1 [Mic94] 
357/343/330/319/307c
m-1 [Mic94] 
293/282/270/259/247c
m-1 [Göt92] 
 
71/59/53/48/33/33
 
 [8K-
Wag86] 
für alle 33
 
 [8K-Göt93]d 
für alle 33
 
 [8K-Göt93]d 
D 
O 
N 
A 
T 
O 
R 
 
 
 
n=1 bis 9 
 
 
n=10 bis 
16 
+/++ 
 
EC-
156,3/149,7/143,8/138,2/ 
133,0/128,3/123,6/119,3/ 
116,0meV [Mic94] 
 
unbekannt 
1s->2p+/-H 
1048/998/951/904/862/
825/791/756/729cm-1 
[Mic94] 
1s->2p+/-L: 
1044/991/945/889/846/
804/769/729/700cm-1 
[Mic94] 
unentdeckt 
 
für alle 33   [8K-Göt93]d 
a: spektrale Spaltweite: (∆ν)≈1cm-1 
b: aus Abb.6.21 + Tab. 6.6 für STD(X)1 und STD(X)3 unter Annahme identischer opticher Einfangquerschnitte abgeleitet 
und auf alle STD und “NO4” angewendet 
c: Übernahme des Einfangquerschnitts von Phosphor 
d: Übernahme des Einfangquerschnitts von TD5 und TD6 
 
Tabelle 9-3: Literaturdaten optischer Einfangquerschnitte von FTIR-Absorptionslinien aufgrund elektronischer Übergänge von 
Defekten in Silizium bei tiefer Temperatur. Die grün gekennzeichneten Werte (unterstrichen) wurden in dieser Arbeit für 
Konzentrationsberechnungen verwendet. 
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Defekt 
(Ladungs-
übergang) 
EC-ET in eV 
Poole-Frenkel-Korrektur 
nein                         ja 
σn in cm2 σp in cm2 
Temperatur- 
abhängigkeit 
Messmethode 
[Literaturquelle] 
TD +/0 
 0,07 nicht bestimmt  nein I-DLTS [Kim81] 
0,045 ∼0,12 (6±4)*10-12  nein I-DLTS [Kel84] 
0,0448 bis 0,0566 0,0552 bis 0,0648 
∼2*10-12 bei 
T=30K  
σn(T)=2*10-
12*(30K/T)5 
Admittanz 
[Hen86] 
 0,061    [Schu88_S.282] 
TD ++/+ 
 0,15 nicht bestimmt  nein I-DLTS [Kim81] 
0,120 ∼0,20 (8+/-3)*10-14  nein I-DLTS [Kel84] 
0,086 bis 0,116 0,136 bis 0,165 ∼2*10
-13 
(T=47,5K)  
σn(T)=2*10-
12*(30K/T)5 
Admittanz 
[Hen86] 
 0,132    [Schu88_S.282] 
0,089 bis 0,122 0,151 bis 0,172 
2*10-12 (T=54K) 
bis 2*10-15 
(T=59K) 
 σn(T)=σ0/T2 
DLTS 
[Göt93_S.80+82] 
 0,135 1*10-12 7*10-17 (C) k. A. 
DLTS 
[Kar99_S.147-
149] 
STD +/0 0,0347 bis 0,0374 (FTIR_[Nav86]) 
bei MW-PCD 
nicht relevant nicht bestimmt 2,7*10
-13 (C) k. A. 
MW-PCD 
[Kar99_S149-
150] 
Cr +/0 
0,22  1,25*10-13 (B) 7,8*10-14 (B)  SPV [Mis96] 
 0,23 ∼2*10-13  ja DLTS [Con82]  
 0,22 6*10-14  nein [Gra95_Tab.5.4] 
 0,22 1,4*10-14  nein [Nak94] 
CrB 0/- 
0,84 0,84 (A) 6*10-15 1*10-14 nein [Kal93] 
0,85 0,85 (A) (0,9 bis 10)*10-15   [Gra95_Tab.5.5] 
0,85 0,85 (A) 7,5*10-14 (B)   SPV [Mis96] 
O1 ++/+ 0,335 0,405 4*10-15  nein 
(gesetzt) 
DLTS [Kar99 
S.67,147,154] O2 unbek. 0,355 (falls +/0: 0,400) 8*10
-16, 1*10-15  
Ti +/0  0,285 bis 0,290 2,6*10-14 (C) (1bis2,3) *10-17  [Kal93] mit vth=1,9x107cm/s 
Fe +/0 
0,74  2,6*10-14 1,3*10-16 σp(T)/cm2= [Gra95_S.70+71] 
0,74  4*10-14 [T=300K] 7*10-17 
3.9*10-16* 
e-0.045eV/kT 
[Ist99b] 
[Ist99b] 
FeB +/0 1,02 1,02 (A) 4,5*10
-13 4*10-14  [Bul96] 
1,02 1,02 (A) 1,5*10-15 1,9*10-15  [Gra95_Tab.4.3] 
FeB 0/- 
0,23  2,5*10-13 6,3*10-14  [Gra95_Tab.4.3] 
0,23  (3±2)*10-14 (2±1)*10-15  [Mac01] 
0,26  (5±1,5)*10-15 (3±1)*10-15  [Mac06] 
A: Poole-Frenkel-Korrektur wirkungslos, da Akzeptor     B: mittels Ldiff abgeschätzt      C: mittels τ abgeschätzt      k. A.: keine 
Angaben 
 
Tabelle 9-4: Energetische Lage und Einfangquerschnitte (mit Temperaturabhängigkeit) der in den untersuchten Proben 
nachgewiesenen Defekte (aus angegebenen Literaturquellen). Die grün gekennzeichneten Werte wurden in dieser Arbeit verwendet. 
 
 
ν in cm-1 Halbwertsbreite in cm-1 Halbwertsbreite in cm-1 [aus Abb. 5-7c-f] 
1720 31±1 [Paj85] 31,2±0,5 
1226 22±2 [Paj85] 21,9±0,9 
1107 33±1 [Paj85] 33,2±0,2 
1059 nicht messbar [Paj85] Linie überdeckt durch 1107cm-1 
1013 6±2 [Paj85] 14,4±2,9 
560 16 (aus [Hal98] abgeschätzt) 19,2±1,8 
514 7,6±0,7 [Paj85] 8,4±0,2 
 
Tabelle 9-5: Vergleich der gemessenen Halbwertsbreiten (FWHM) mit Literaturwerten für die sauerstoffkorrelierten 
Absorptionsmaxima  
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Eigenschaft von Silizium Symbol Wert bei 300K Temperatur-abhängigkeit Quelle 
     
Bandlücke Eg 1.12eV (T=0K: 1.17eV) Eg(0)-αT2/(T+β) [Sze81_S.850/16] 
Elektronenaffinität χ 4.05eV  [Sze81_S.850] 
Intrinsisches Ferminiveau EFi EC-0,548eV T [WeHa79_S.458] 
Intrinsische Ladungsträgerkonzentration ni 1.45x1010/cm3 T3/2e-Eg/kT [Sze81_S.850] 
Effektive Zustandsdichte im LB NC 2.8x1019/cm3 T3/2 [Sze81_S.850] 
Effektive Zustandsdichte im VB NV 1.04x1019/cm3 T3/2 [Sze81_S.850] 
(Richtungsgemittelte) Thermische 
Geschwindigkeit von LB-Elektronen  vth,n 2x10
7cm/s T1/2 [Gra95_S.14] 
(Richtungsgemittelte) Thermische 
Geschwindigkeit von VB-Löchern 
vth,p 1.6x107cm/s T1/2 [Gra95_S.14] 
Diffusionskonstante für LB-Elektronen Del ∼39cm2/s T-3/2 (A) [Pau92_Tafel1.4+Gl.1.30] 
Diffusionskonstante für VB-Löcher DLö ∼11,7cm2/s T-3/2 (A) [Pau92_Tafel1.4+Gl.1.30] 
 γn 1.07x1021/(cm2sK2) keine [Schr98_S.280] 
 γp 1.78x1021/(cm2sK2) keine [Schr98_S.280] 
Richardsonkonstante A* 2.15x120A/(Kcm2)  [Rho88_S.107] 
Effektive Richardsonkonstante für 
Elektronen in n-Silizium An** 112A/(Kcm
2)  [Rho88_S.107] 
Effektive Richardsonkonstante für 
Löcher in p-Silizium Ap** 32A/(Kcm
2)  [Rho88_S.107] 
Dielektrizitätskonstante ε 11.9  [Sze81_S.850] 
A: Nur im Bereich, bei dem die Gitterstreuung für die Beweglichkeit wesentlich ist (niedriger Temperaturbereich) 
 
Tabelle 9-6: Physikalische Eigenschaften von kristallinem Silizium bei 300K und ihre Temperaturabhängigkeit 
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